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Resumo

As propriedades anisotropicas do fosforeno podem ser exploradas para o desenvolvimento
de dispositivos optoeletronicos para as mais variadas aplicagoes. Este trabalho apresenta
modelagem de dispositivos que consistem em estruturas periédicas planares baseadas
em fosforeno na faixa de infravermelho. Com a modelagem dessas estruturas realizamos
estudos relacionados a verificagdo de niveis de transmitancia e de ressonancias. Analisamos
a eficacia da geometria de ressonadores de fosforeno e também o controle das ressonancias
por meio da dopagem eletronica do material. A primeira estrutura proposta consiste
em um filtro, cuja célula unitaria possui uma camada de fosforeno, em forma de disco,
sobre um substrato dielétrico de Si0,, com funcionamento dependente dependente da
polarizacao da onda. A segunda estrutura possui uma célula unitaria que consiste em
duas folhas de fosforeno, também em forma de disco, acopladas, em sanduiche, a um
substrato dielétrico de SiOs, com funcionamento de filtro. A terceira estrutura consiste
em duas folhas quadradas de fosforeno, com dimensoes diferentes, também acopladas
a um sustrato dielétrico de Si0O,, com fun¢dao de um filtro de banda dupla. A quarta
estrutura é um filtro cuja célula unitaria consiste em duas folhas quadradas idénticas
de fosforeno, em sanduiche com uma fina folha dielétrica de h-BN. Nesse filtro, folha
quadrada inferior foi rotacionada em 90° em relagdo a de cima. Tal estrutura fornece uma
curva de transmitancia com uma frequéncia de ressonancia dipolar, independentemente
da polarizacao da onda incidente. Os resultados numéricos estdao em bom acordo com os
resultados analiticos obtidos pela teoria dos modos acoplados temporal (TCMT). Além da
independéncia da polarizacao, esse dispositivo possui uma baixa dependéncia do angulo
de incidéncia da onda. Essa quarta estrutura pode ser usada como filtro, interruptor,
modulador e sensor. Verificamos que essas quatro estruturas propostas, por serem baseadas
em fosforeno, pode ser dinamicamente ajustavel em faixas de frequéncias maiores do que
as que sao feitas baseadas em grafeno. Todos os resultados foram obtidos por meio de

simulagoes eletromagnéticas que utilizam o método de elementos finitos.

PALAVRAS-CHAVE: Fosforeno; Estruturas periddicas; Filtros eletromagnéticos; Infraver-

melho, Independéncia de polarizagao.
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Abstract

The anisotropic properties of phosphorene can be exploited for the development of opto-
electronic devices for a wide range of applications. This work presents device modeling
consisting of periodic planar structures based on phosphorene in the infrared range. By
modeling these structures, we performed studies related to verifying levels of transmittance
and resonances. We analyzed the effectiveness of phosphorene resonator geometries and
also the control of resonances through electronic doping of the material. The first proposed
structure consists of a filter, whose unit cell has a phosphorene layer, in the form of a
disk, on a Si0, dielectric substrate, with operation dependent on the polarization of the
wave. The second structure has a unit cell that consists of two phosphorene sheets, also in
disk form, coupled in a sandwich configuration to a SiOs dielectric substrate, with filter
operation. The third structure consists of two square phosphorene sheets with different
dimensions, also coupled to a SiO, dielectric substrate, with the function of a dual-band
filter. The fourth structure is a filter whose unit cell consists of two identical square
phosphorene sheets, in a sandwich configuration with a thin h-BN dielectric sheet. In this
filter, the lower square sheet was rotated by 90° with respect to the upper one. Such a
structure provides a transmission curve with a dipolar resonance frequency, regardless
of the polarization of the incident wave. The numerical results are in good agreement
with the analytical results obtained by the Temporal Coupled Mode Theory (TCMT). In
addition to polarization independence, this device has a low dependence on the angle of
incidence of the wave. This fourth structure can be used as a filter, switch, modulator, and
sensor. We verified that these four proposed structures, being based on phosphorene, can
be dynamically adjusted in frequency ranges greater than those made based on graphene.
All results were obtained through electromagnetic simulations using the finite element
method.

KEYWORDS: Phosphorene; Periodic structure; Electromagnetic filters; Infrared; Polariza-

tion independence.
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1 INTRODUCAO

Atualmente, o grafeno, sendo um material com a espessura de um tnico atomo
de carbono [1], [2], estd entre os materiais bidimensionais mais estudados. Na literatura
encontramos muitos trabalhos sobre dispositivos nanofotonicos de grafeno [3]. A partir de
extensas investigagoes das propriedades do grafeno, bem como suas diversas aplicagoes,
deu-se inicio a busca de obtencao de outros materiais bidimensionais. Um exemplo sao as

pesquisas relacionadas ao fésforo negro (Black Phosphorus — BP) [4].

Em 2014, um grupo de pesquisadores obteve, com sucesso, monocamadas de BP (o
fosforeno) usando técnicas de clivagem micromecanica e deposigao quimica de vapor [5]. A
estrutura do fosforeno possui propriedades muito interessantes como a sua alta mobilidade
eletronica, intervalo de banda (bandgap) ajustével (0,3 eV para o bulk até 2 eV para uma
monocamada) e devido a sua anisotropia optoeletronica [6,7]. O arranjo cristalino do
fosforeno exibe anisotropia devido a estrutura enrugada, que resulta da posi¢ao dos atomos

de fésforo em sua geometria hexagonal [8].

Superficies plasmoénicas podem ser excitadas no fosforeno e isso demonstra seu
potencial em diversas aplicagoes [9,10]. O uso de fosforeno no desenvolvimento de disposi-
tivos optoeletronicos ganhou atencao significativa devido a sua vantagem de aplicabilidade
em uma ampla faixa de frequéncias, incluindo THz e infravermelho [11], [12]. Outra
vantagem é a capacidade de ajuste de suas propriedades fisicas como, por exemplo, a
condutividade. Isso pode ser feito aplicando-se um campo elétrico externo provocando uma
dopagem eletronica de sua estrutura. Esse processo é semelhante ao que é feito no caso do

grafeno [13]. Isso permite controlar a interacao do fosforeno com ondas eletromagnéticas.

Na literatura, existem varios estudos sobre a modelagem de nanodispositivos op-
toeletronicos baseados em fosforeno, utilizando suas propriedades Opticas relacionadas a
transmissao e absorgao 6pticas [14]. Por exemplo, um filtro eletromagnético com ressona-
dores em forma de disco feitos de fosforeno foi sugerido em [15], absorvedores discutidos
em [16]. J4 existem pesquisas focadas no desenvolvimento de biossensores plasmonicos
contendo heteroestruturas de fosforeno, como discutido em [17], bem como utilizando
outros materiais, como discutido em [18-21]. Outro exemplo de aplicagdo do fosforeno é
dado em [22], onde uma estrutura periddica de pares de grafeno-fosforeno elipticos é usada

para obter alta absorcao plasmoénica anisotropica.

Uma vantagem do fosforeno é que o mesmo pode ser usado em frequéncias mais
altas. No entanto, ao contrario do grafeno, a condutividade do fosforeno é um tensor
possuindo anisotropia. Em algumas aplicacoes, é desejavel se ter propriedades isotropicas

em uma estrutura. Em [23], um absorvedor independente de polarizagao foi projetado
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usando fosforeno.

Neste trabalho, propomos modelagem de quatro estruturas periddicas planares
baseadas em fosforeno as quais podem ser usadas. A primeira estrutura proposta possui
uma célula unitaria que consiste em uma camada de fosforeno, em forma de disco, sobre
um substrato dielétrico de Si0O,, com permissividade dielétrica relativa €,=2,09. Essa
estrutura possui funcionalidade de um filtro dependente da polarizacao. A segunda estrutura
modelada possui uma célua unitaria que consiste em duas folhas de fosforeno, também em
forma de disco, acopladas em sanduiche, com um substrato dielétrico de SiO; com funcao
de filtro com banda dupla, mas com grande diferenga entre os coeficientes de transmissao
nessas bandas. A terceira estrutura modelada possui célula unitaria que consiste em duas
folhas quadradas de fosforeno, com dimensoes diferentes, também acopladas em sanduiche
com um sustrato dielétrico de Si0O,. E por fim, propomos um filtro cuja célula unitaria
consiste em duas folhas quadradas idénticas de fosforeno, com uma fina folha dielétrica
de nitreto de boro hexagonal (h-BN) entre elas e cuja permissividade dielétrica relativa
é dada por um tensor. A folha quadrada inferior foi rotacionada 90° em relacao a folha
superior. Esse dispositivo é um filtro eletromagnético de banda tnica cujas respostas sao
independentes da polarizagdo, e com baixa dependéncia do angulo de incidéncia da onda.
Esse filtro pode operar nas regioes de THz e IR. Os resultados numéricos foram obtidos
por simulagoes de onda completa usando os solucionadores comerciais eletromagnéticos de
elementos finitos COMSOL Multiphysics® comercial e o Ansys HFSS.

Essa tese foi organizada da seguinte forma: Na Secao 2, fizemos uma abordagem
tedrica em eletrodinamica classica, abordamos os métodos de sintese e as propriedades
optoeletronicas do fosforeno, nogoes basicas de plasmonica e filtros eletromagnéticos. Em
seguida, temos na Se¢do 3, uma descricdo da metodologia empregada para a modelagem
das estruturas periddicas propostas. Na Secao 4, temos a discussao dos resultados. E por

fim, na Secao 5, as conclusoes do trabalho.
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2 ASPECTOS TEORICOS

2.1 Eletrodinamica Classica

A teoria da eletrodinamica classica abrange fenomenos elétricos, magnéticos, a
interacao entre seus respectivos campos, bem como a descricao das ondas eletromagnéticas.
Com as conclusoes de Maxwell a respeito da natureza da luz como propagagao de onda
eletromagnética, temos a teoria eletromagnética de campos e ondas. Também verifica-se
que a 6ptica também é um campo do eletromagnetismo. A eletrodindmica classica é o limite
da eletrodinamica quéantica (onde sao levados em conta fendmenos na escala atomica).
Mesmo nas escalas macroscopicas e mesoscopicas (onde temos um grande nimero de fotons)
e com pequena transferéncia de momentum e de poténcia, o formalismo classico geralmente

¢ suficiente na descri¢ao de diversos fendmenos eletromagnéticos nessas escalas [24, 25].

2.2 Equacoes de Maxwell

Na Eletrodinamica Classica, e por meio das equacoes de Maxwell, a luz é descrita
como uma onda eletromagnética. Essa onda apresenta-se na forma de campos elétrico e
magnético. No presente trabalho objetivamos modelar nanodispositivos bidimensionais
optoeletronicos, onde temos interagoes entre luz e matéria. Desse modo, torna-se impres-
cindivel a aplicacao dessas equagdes de Maxwell (aplicadas no sistema internacional de

unidades - SI). Essas equagoes sdo descritas abaixo. [24-26].

V-D =p, (2.1)
oD
0B
VXE= o (2.3)
V.B=0, (2.4)

onde E é o vetor campo elétrico, H é o vetor campo magnético. A relagio E = E(r,t)

denota o campo elétrico, D = D(r,t) = €E o deslocamento elétrico, H = H(r, t) o campo
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magnético e B = B(r,t) = poH o vetor indugdo magnética, J densidade de corrente
elétrica e por fim o escalar p densidade de carga elétrica. Se considerarmos um material

2D no plano-zy, podemos escrever as densidades da seguinte maneira:

p= p2D6<Z>7 (25)

J = JQD(S(Z), (26)

Desta forma, temos Jop representando a densidade de corrente superficial, sendo
pop a densidade superficial de carga. Para escrevermos a densidade de corrente superficial
para o fosforeno nas dire¢des x e y, por exemplo, dependemos da frequéncia e de sua
condutividade dtica o (a qual é descrita na forma tensorial para o fosforeno), com isso
temos a seguinte relagao Jop = 0 E(.;), onde E;) indica a componente tangencial do

campo elétrico presente no plano-zy [26].

As relagoes constitutivas trazem as propriedades fisicas dos materiais. Desse modo,

as relagoes entre E e D e também entre B e H [27], sdo respectivamente:

D = ¢E, (2.7)

B = uH, (2.8)

onde € e p sdo a permissividade elétrica e permeabilidade magnética do meio material [27].
Outra importante relagdo constitutiva, para a conducao eletronica em materiais, é a lei de

Ohm generalizada,

J=0E, (2.9)

onde o é a condutividade do material.

Observa-se que as relagoes lineares expressas pelas Equagoes (2.7) e (2.9) devem

ser entendidas como sendo:

D(r,t) = ¢ / dridt’e(r — ', t — ') Eq ), (2.10)
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J(r,t) = /dr’dt/o(r — 1t —tEw ). (2.11)

As Equagoes (2.12) e (2.13) mostram, de maneira simples, que o valor de D e de J em
uma determinada posi¢do r e em um instante ¢, dependem do valor do campo elétrico E
em todas as posigdes r’ e num instante ¢’ < ¢ (o que garante o principio da causalidade)
através das fungoes de resposta e(r — ', t —t') e o(r —r',t — t’), respectivamente. Por
conseguinte, isso explica tanto a dispersao temporal quanto os efeitos nao locais, o que
nos leva a conclusao de que a resposta linear depende da frequéncia e do momentum. No

dominio espacial de Fourier, as Equagoes acima nos levam as seguintes relagoes [24-28]:

D(q,w) = €e(q,w)E(q,w), (2.12)

J(q,w) = o(q,w)E(q,w), (2.13)

onde q é a carga elétrica.

A transformada de Fourier para o campo elétrico E, é dada por:

E(r,w) = /E(q,w)e“qrwﬂdtdq, (2.14)

De forma analoga, se obtém a relagdo de mesma natureza para o campo magnético.
Na auséncia de cargas e correntes livres (como no espago livre ou em um meio dielétrico),

as equacoes de Maxwell sao escritas como:

V-E =0, (2.15)
e OE
B=—— 2.1
V x e (2.16)
0B
E=— 2.1
V x 5 (2.17)
V-B=0, (2.18)

No dominio da frequéncia, as Equagoes 2.18 e 2.19, podem ser expressas na forma:
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i(ew
VxB=— Cg)E, (2.19)
V x E = iwB. (2.20)

Note que ha uma dependéncia, de forma harmonica, do tempo, em e-i«t o que

permite uma decomposicao dos campos por meio de uma expansao da Equagao 2.16.

2.3 Condicoes de contorno

Até aqui, foram considerados campos eletromagnéticos em um meio homogéneo.
No entanto, sempre que um sistema fisico envolve diferentes materiais (ou meios), é
necessario introduzirmos as condigoes de contorno apropriadas para cada interface entre
esses materiais. Estas condi¢Ges sdo obtidas aplicando-se, as equagoes de Maxwell, o
teorema da divergéncia e o teorema de Stokes, o que resulta nas equacgoes abaixo para
os campos elétrico e magnético, e também para o deslocamento elétrico. Assim, para os

meios 1 e 2, e para materiais bidimensionais no plano temos [24-28]:

(D>~ D1)-n = pap, (2.21)
(By—By)-n=0, (2.22)
nx (E, — E;) =0, (2.23)

n x (Hy, — Hy) = Jop, (2.24)

Temos que n é o vetor unitario normal a interface (apontando do meio 1 para o meio
2), ao passo que Jap e pap s@o, respectivamente, a densidade superficial de corrente e a

densidade superficial de carga na interface desses materiais.

Outro aspecto importante ¢ a relagao entre indice de refracdo n,.f [27] e a permis-

sividade e permeabilidade relativas do material €, = é e Uy = ﬁ, que é dada por:

Nref = /€rflr, (2.25)



10

11

12

13

14

15

16

17

18

19

20

21

22

23

24

25

26

27

28

Capitulo 2. ASPECTOS TEORICOS 26

Para meios ndo-magnéticos, temos que p, = 1. Assim, temos que:
Npef = \/6_7«, (226)

Visto que analisamos os efeitos decorridos da mudanga de meio durante a incidéncia
da onda eletromagnética em nossos trabalhos com nanodispositivos, essa relacao entre
o indice de refragao e a permissividade elétrica relativa é muito relevante, pois a onda
eletromagnética propaga-se de um meio para outro, como ocorre na transmissao dessa

onda, no caso deste trabalho, por meio da estrutura de fosforeno - dielétrico [27].

2.4 Fosforeno

2.4.1 Estrutura Cristalina

Em 2014 uma camada de fosforeno foi obtida a partir da exfoliagdo micromecanica
de um bloco (bulk) de fésforo negro (black phosphorus - BP), que é o alétropo mais estavel
do fésforo branco. Esse material possui distintas propriedades como intervalo de banda
(bandgap) controlavel, mobilidade de carga ultra-alta, elevada taxa de absorgao 6ptica e

anisotropia optoeletronica [6].

Os cristais de BP aparecem pretos e escamosos, assim como o grafite, como mostrado
na Figura 2.1(a). No BP, similarmente ao grafite, os a&tomos de f6sforo sdo fortemente ligados
covalentemente, formando camadas bidimensionais de atomos verticalmente empilhadas
umas sobre as outras que interagem fracamente através da forga de Van der Waals [29].
O fato dessa interacao, entre camadas, possuir uma natureza fraca, quando comparada
as ligagoes covalentes entre os atomos, possibilita a obtengdo de camadas de fosforeno
(Figura 2.1(b)). Isso também proporciona um intervalo de banda (bandgap) de energia
controlavel a partir do nimero de camadas desse material (0,3 eV para o bloco (bulk) até
2 eV para uma monocamada) [6]. O fosforeno possui uma alta mobilidade eletronica, da
ordem de 1000 em?.V 1571, que é comparédvel & do grafeno, mas com anisotropia em sua
estrutura de banda [30].

O fosforeno é um material semicondutor que possui um bandgap que completa a
'lacuna’de gaps entre o grafeno e outros semicondutores como os materiais dicalcogenetos
de metais de transigao (TMDC), como por exemplo o dissulfeto de molibdénio (MoSs) e
o dissulfeto de tungsténio (WSs) (ver Figura 2.1) [30], [31], [32].
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Figura 2.1 — Espectro eletromagnético com comparativo entre os valores dos gaps de ener-
gia para semicondutores 2D dicalcogenetos de transigao (TDMC), fosforeno
e grafeno.
Adaptado de [32].

Uma camada de fosforeno é obtida através de técnicas similar aquelas utilizadas
na produgao do grafeno [33]. A Figura 2.2(a) mostra os aspecto escamoso de um bulk de
fosforo negro. As camadas de fosforeno encontram-se empilhadas (Figura 2.2(b)) com a
forca intermolecular de Van der Waals e distantes entre si de 5,3 A. E pelo fato dessa forca
ser mais fraca do que a forga covalente (intramolecular), que torna-se mais facil separar
camadas de fosforeno do que separar atomos de fésforo. No grafeno os atomos de carbono
(C) ligam-se a quatro atomos vizinhos por meio de orbitais hibridizados sp?®. J& no fosforeno,
os atomos de foésforo (P) possuem 5 elétrons na camada de valéncia com configuragao
eletronica 3s23p®. Cada 4dtomo de fésforo liga-se a outros trés dtomos vizinhos (Figura
2.2(c)) fazendo com que esses atomos de fosforo sejam arranjados formando um estrutura
hexagonal [8,34]. O angulo entre os atomos de f6sforo de mesmo plano é designado como
>, enquanto o angulo entre os atomos de planos diferentes é representado como #;. Os
comprimentos de ligacdo entre os atomos de fosforo situados no mesmo plano sdo definidos
como Ry e aqueles situados em planos diferentes como R; (Figura 2.2(d)). Essa ligacao
entre atomos de planos diferentes, causa um enrugamento da rede cristalina do fosforeno.
Os atomos de planos diferentes estao mais distantes entre si do que aqueles situados no
mesmo plano. Por esse mesmo motivo, os pardmetros de rede a e b sao diferentes (Figura
2.2(c)). Temos que a = 4,58 A e b = 3,32 A. Desse modo, temos §; = 96° e By = 2,244 A
(para dtomos em planos diferentes) e 6, = 103,51% Ry = 2,224 A (para dtomos de mesmo
plano) [34]. Baseadas na similaridade com o grafeno, as diregdes ao longo do plano sao

denominadas armchair (AC) e zigzag (Z7) (Figura 2.2(c)).
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direcdo zigzag (Z2)

i -
<«

direcdo armchair (AC)'

Figura 2.2 — (a) Imagem do cristal de um bloco (bulk) de BP. (b) Vista lateral em pers-
pectiva multicamadas de fosforeno. (c¢) Vista superior e lateral multicamadas
de fosforeno. ’a’ e 'b’ representam os parametros de rede. As linhas pontilha-
das delimitam a célula unitaria do fosforeno. (d) Representagao do arranjo
estrutural dos dtomos de fésforo ilustrando os angulos de ligagdo 6; e 65 entre
os atomos e o comprimento das ligacoes covalentes Ry e Ry entre atomos de
diferentes planos e de mesmo plano da rede cristalina. As cores diferentes dos
atomos representam os atomos de fésforo localizados em planos diferentes.

Modificado de [34].

2.4.2 Métodos de Sintese

As amostras de materiais 2D sdo obtidas através de duas técnicas diferentes:
Clivagem micromecanica e deposi¢ao quimica de vapor (CVD, sigla em inglés para chemical
vapor deposition), como mostra a Fig. 2.3. A clivagem micromecénica, também conhecida
como exfoliagdo mecénica, consiste na esfoliagao de amostras até obter-se poucas camadas e
até mesmo monocamadas do material. A CVD utiliza a decomposicao de precursores solidos,
liquidos ou gasosos sob um atmosfera controlada para crescer materiais 2D [5]. Técnicas
recentes de exfoliacdo permitiram o isolamento seletivo e a obtencao de amostras com
forma, espessura e orientacao controladas. No entanto, essas técnicas possuem vantagens e

desvantagens, como mostra a Figura 2.4.
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=
g

(a) Clivagem micromecanica (b) Deposigio Quimica da Vapor (CVD)

Figura 2.3 — Esquematizagao de métodos para a sintese de materiais 2D. (a) Clivagem
micromecanica e (b) deposi¢ao quimica de vapor (CVD).
Fonte: Adaptado de [5].

1 A Figura 4 mostra as vantagens e desvantagens desses dois métodos de sintese.

METODOS DE SINTESE VANTAGEM DESVANTAGEM

Clivagem Micromecanica produgdo de amostras cristalinas ideais para Ndo é escalavel para
dispositivos eletrénicos e optoeletronicos producdo industrial.
em escala micrométrica.

CVvD Produgdo de amostras maiores e de boa N3o é escaldvel para
gualidade. produgdo industrial.

Figura 2.4 — Vantagens e desvantagens dos métodos de sintese mais utilizados para a
obtencao do fosforeno.
Fonte: Adaptado de [35].

» 2.4.3 Condutividade do fosforeno

3 Assim como o grafeno, o fosforeno também exibe efeitos plasménicos quando
4 excitado pela incidéncia de uma onda eletromagnética, resultando em uma superficie
5 plasmonica de polaritons (SPPs). A condutividade elétrica do fosforeno é representada
6 pelo tensor o;; e possui anisotropia. Também possui dependéncia da frequéncia da onda
7 incidente, e pode ser modelada pelo modelo semicléssico de Drude como mostra a Eq. (2.27)

[36]. O comportamento da anisotropia da condutividade é mostrado nas Figuras 2.5 e 2.6. Na

[ee]

9 literatura encontramos trabalhos publicados recentemente sobre modelagem de dispositivos
10 baseados em fosforeno onde célculos numéricos sao frequentemente efetuados através de
11 softwares simuladores comerciais, tais como Ansys HFSS e COM SOL Multiphysics. Tais
12 calculos requerem uma quantidade consideravel de recursos computacionais pelos mesmos
13 motivos dos dispositivos baseados em grafeno. Dessa forma, temos

iDjj 6271'7?,

=" D = ; 2.27
0jj 7r(w—|—%) J m; ( )

14 onde: 1 = +/—1, 7 = x,y (representa as posic¢oes ao longo das dire¢oes armchair (z) e zig-zag

15 (y), respectivamente). h é a constante de Planck reduzida, 1 é a taxa de relaxamento, D;
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o peso de Drude (constante a qual possui as propriedades eletrénicas do material), n

o

o

a densidade de portadores de carga no fosforeno, e m; ¢ a massa efetiva nas direcoes
armchair e zig — zag, respectivamente. Essas massas efetivas m, e m, podem ser descritas

por

h h?
2z My = 5,
TAne

my, = (2.28)

A alta mobilidade de carga também é uma excelente propriedade do BP a qual estd
relacionada a sua massa efetiva, ou seja, a mobilidade de carga é uma funcao da massa do
portador, uma vez que o material também apresenta anisotropia nas massas efetivas dos
portadores de cargas tanto na direcdo armchair (AC), como na dire¢do zig — zag (Z7).
Fazendo-se os calculos de m, e m, (Eq. (2.28)), temos que m,=0,15mq e m,=0, Tmy,
respectivamente. A massa efetiva de portadores de carga ao longo da dire¢ao zig — zag é

muito maior, o que proporciona uma menor mobilidade de carga nessa direcao [37].

Os outros parametros relacionados com a camada de fosforeno sao determinados

por: A que é a energia do intervalo de banda (bandgap), 1. = %, Ve = %
4a

massa de repouso do elétron) e v = °%, onde a = 0.223 nm ¢ a escala de comprimento

(moéa

do fosforeno. Os parametros de banda sdo altamente sensiveis ao nimero das camadas
de fosforeno, e pequenas mudancgas podem afetar obviamente a anisotropia das massas

efetivas.

A anisotropia da massa efetiva, nas dire¢oes armchair e zig — zag, faz com que
haja maior mobilidade de carga na dire¢do onde h& menor valor dessa massa efetiva (m).
Sendo assim, como a massa efetiva dos portadores é menor na direcdo amchair m, temos,
consequentemente, maior mobilidade de portadores e maior condutividade nessa direcao.
As curvas de condutividade, mostradas nas Figuras 2.5 e 2.6, constatam essas variagoes
nas diregoes armchair e zig-zag. Essas figuras mostram as curvas de condutividade o, e

oy do fosforeno para uma densidade de portadores de carga n =2 x 10" cm™2.
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Parte Real da Condutividade (mS)

0.20
0.18
0.16
0.14
0.12
0.10
0.08
0.06
0.04
0.02
0.00

20

25

30 35 40 45 50 55 60
Frequéncia (THz)

Figura 2.5 — Curvas da parte real da condutividade do fosforeno nas diregoes armchair
(042) € zig-zag (o).

Parte Imaginaria da Condutividade (mS)

1.6

1.4
1.2
1.0
0.8

0.6 F
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0.2
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»
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0

25
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Figura 2.6 — Curvas da parte imaginaria da condutividade do fosforeno nas direcoes
armchair (o,,) e zig-zag (oy,).

2.4.4 Analise da condutividade do fosforeno com a variacao da dopagem

eletronica

Nesta se¢ao analizamos o comportamento da condutividade do fosforeno com a

variagao dopagem eletronica. Essa dopagem ocorre pela agdo de um campo elétrico externo,

ocasionando um aumento da densidade de portadores de carga n na superficie do material.

A Figura 2.7 mostra a influéncia da dopagem eletronica na variacao da condutividade na
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1 superficie do fosforeno. Note que a condutividade aumenta com a densidade de portadores

2 de carga n.

0.020
f= 1102 ——Re{o)——Re{q,)
~ -- - - Im{ oy} - - - Im{ 3}
©°0.015- "
> | n=2x10Mem? T Reloul Re{ oy}
3 === Im{ o} - - - Im{ 0}
S 0.0104
= n=3x 1082 Re{ 6,,}——Re{ 5.}
-§ | IM{ 5,3~ - - - Im{ o5, }
o}
S 0.005

0.000

O 10 20 30 40 50 60 70
Frequéncia (THz)

Figura 2.7 — Variacao da condutividade com a dopagem eletronica.
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3 METODOLOGIA

3.1 Modelagem Numérica do fosforeno nos softwares Ansys HFSS

e Comsol Multiphysics

Neste capitulo, serao apresentadas modelagem de quatro estruturas peridédicas pla-
nares sendo duas com ressonadores em forma de disco e duas com ressonadores quadrados,
ambas baseados em fosforeno. A primeira e a segunda estruturas, resultaram em publicagao
em anais de eventos (referéncias 40 e 41). J4 a quarta estrutura, resultou em um artigo
o qual foi publicado em periédico internacional (referéncia 42). Para as trés primeiras,
utilizamos um substrato dielétrico de Si0, e para a dltima utilizamos um substrato de
h-BN (nitreto de boro hexagonal). Em todas as estruturas modeladas, a excitagao ocorre

da porta 1 (que estd na parte superior) para a porta 2 (enconta-se na parte inferior).

Primeiramente modelamos um dispositivo com funcionalidade de um filtro ele-
tromagnético, na regiao de terahertz (THz), com apenas um disco ressonador sobre um
substrato dielétrico de SiOs e cuja frequéncia de ressonancia pode ser controlada pela
variagao do angulo de polarizagao e também pelo valor da densidade de portares de carga
n. Esse estudo foi realizado com uma modelagem numérica utilizando o software comercial
COMSOL Multiphysics [38], cujas solugoes sao baseadas no método de elementos finitos

A segunda estrutura foi feita com uma modelagem numérica de uma estrutura que
consiste em dois ressonadores de fosforeno, em forma de discos, posicionados um na parte
superior e outro na parte inferior do dielétrico de SiO,. Foram analisados as frequéncias
de ressonancia e os niveis de transmitancia. Estudamos, ainda, os efeitos devido a variagao
do raio R dos ressonadores e também devido a variacdo da densidade de portadores de
carga n. Essa modelagem foi realizada utilizando-se o software comercial Ansys HFSS
(High Frequency Structure Simulator) o qual também calcula suas solugdes por meio do

método de elementos finitos [39)].

A terceira estrutura modelada consiste em um dispositivo eletromagnético com
funcionalidade de filtro de banda dupla. A célula unitdria da estrutura periédica consiste
um dois ressonadores quadrados baseados em fosforeno e com dimensoes diferentes. Ambos
os ressonadores foram acoplados, em saunduiche, a um substrato dielétrico de Si0,. A

estrutura foi modelada utilizando o Ansys HFSS.

A quarta estrutura modelada consiste em um filtro planar de infravermelho in-

dependende do angulo de polarizagao e com baixa dependéncia do angulo de incidéncia,
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operando em banda tnica. Possui dois ressonadores quadrados de fosforeno, de mesma

dimensao, acoplados a um substrato dielétrico de h-BN. Essa estrutura foi modelada

utilizando-se o COMSOL Multiphysics

3.1.1 Filtro de banda dupla ajustavel baseado em fosforeno

O modelo esquematico da estrutura cristalina de fosforeno é mostrado na Figura
3.1(a), onde as diregoes armchair (AC) e zigue — zague (ZZ) sao indicadas como diregao
do eixo x e do eixo y, respectivamente. A estrutura periddica do filtro é mostrada na Figura
3.1(b). A Figura 3.1(c) mostra a célula unitaria da estrutura periédica composta por uma
camada de fosforeno em forma de disco. Para essa modelagem o valor da densidade de
portadores de carga foi n = 2 x 10 cm~2. A permissividade relativa do dielétrico ¢ 2,09
e sua espessura ¢ h = 10 nm. O periodo da célula unitaria ¢ L = 220 nm e o raio do disco
¢ R = 80 nm [40].

(a) ) =
g%’ﬂ“”%g’ Aﬁ;}ﬁ gﬁ]jﬁﬁ\ ‘ﬁv,'\\\ &@K\\.\ A
Armchair (x)
(b) Onda incidente ©)

Figura 3.1 — (a) Modelo esquemético da estrutura cristalina do fosforeno. (b) Estrutura
periddica tridimensional da banda dupla controlavel do filtro. (c¢) Vista
superior da célula unitaria e parametros estruturais L = 220 nm, R = 80 nm.
Adaptado de [40]

Seguinte a modelagem da geometria mostrada na Figura 3.1(b), foram inseridos
todos os parametros fisicos e definicao dos materiais com suas respectivas propriedades
fisicas, assim como a defini¢ao de cada subdominio e as condi¢oes de contorno do problema.
As portas 1 e 2 sao periddicas, com condi¢des de periodicidade de Floquet e, por fim, a
inser¢do da malha de elementos finitos (no menu Mesh) com refinamento do tipo ' fine’

para o tamanho dos elementos, para discretizacao do modelo.

E importante ressaltar que quanto mais refinada a malha de elementos finitos, maior
resolugao e precisao nas solugoes dos calculos numéricos. Em contra partida, a demanda

de recurso computacional é, também, maior. No entanto, em modelagens cujo nivel de
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complexidade nao é elevado, é possivel obter-se boa precisao nos calculos numéricos com
uma malha de refinamento mediano. O refinamento da malha depende das dimensodes
da estrutura e também das dimensoes do material bidimensional, além da frequéncia de
analise. Excitamos a componente F, do campo elétrico através das portas com condigoes

periddicas de Floquet utilizadas nas simulagoes.

3.1.2 Filtro de banda dupla com dois discos ressonadores baseados em fosfo-

reno

A visualizagao geral do modelo esquematico da célula unitaria da estrutura baseada
em dois discos ressonadores de fosforeno é mostrado na Figura 3.2 (a), onde sao indicados
os parametros geométricos. A Figura 3.2 (b) mostra a disposigao lateral da célula unitaria
da estrutura peridédica. A permisividade relativa do dielétrico é €, = 2,09, e sua espessura
¢ h = 10 nm. O raio dos discos sao respectivamente R; = 25 nm e Ry = 35 nm. O periodo
da célula unitdria ¢ L = 100 nm. A densidade de portadores de carga foi n = 3 x 104

cm™2,

(a) Onda incidente (b)

Disco superior

™

/’

Disco inferior

Figura 3.2 — (a) Visualizacao geral do modelo esquematico da célula unitaria com dois
discos ressonadores, mostrando os seus parametros geométricos. (b) Vista
lateral da célula unitaria. Adaptado de [41]

3.1.3 Filtro de banda dupla com dois ressonadores quadrados baseados em

fosforeno com dimensdes diferentes

Nessa secao apresentamos uma modelagem de uma estrutura periddica cuja célula
unitaria consiste em dois ressonadores quadrados de fosforeno, acoplados em sanduiche
com uma substrato dielétrico de StOy. A Figura 3.3 mostra o modelo esquematico da
estrutura modelada. O periodo da estrutura ¢ L = 220 nm. Os ressonadores quadrados
superior e inferior possuem lado [ = [; = 120 nm e [ = [, = 200 nm, respectivamente.
A densidade de portadores de carga utilizada foi n = 3 x 10" cm™2. A permissividade
dielétrica relativa e a espessura do substrato dielétrico de Si0, sao €, = 2,09 e h = 30 nm,

respectivamente.
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(a) , (b)
£

ﬁ -
H' ) >
kz ' A !

A
4

K
v. ..

L

Figura 3.3 — Modelo esquematico da estrutura com dois diferentes ressonadores quadra-
dos de fosforeno. (a) Modelo tridimensional da célula unitaria da estrutura
mostrando a dire¢ao do vetor de onda. (b) Vista lateral da célula unitéria
mostrando os parametros geométricos da estrutura.

3.1.4 Filtro de infravermelho de dupla camada de fosforeno planar ajustavel,
independente da polarizacao e com baixa dependéncia do angulo de
incidéncia.

Nesta secdo modelamos uma estrutura peridédica com dois ressonadores quadrados,
de mesmas dimensoes, baseados em fosforeno. A estrutura é excitada por uma onda plana
incidente (ver Figura 3.4), com a frequéncia angular w [42]. A onda é descrita pelo campo

elétrico E* e pelo vetor de onda no espaco livre k. (k. = w/c, onde ¢ é a velocidade da

luz).

A Figura 3.4(c) e a Figura 3.4(d) mostram a vista de cima e a vista de baixo da
célula unitaria, respectivamente. O periodo da célula unitaria do arranjo periddico é L =

200 nm e o lado do ressonador quadrado de fosforeno ¢ I = 160 nm [42].
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(a)

2 _SOSNSns
=
AC

(b)

Figura 3.4 — (a) Rede cristalina do fosforeno; (b) Estrutura periddica do dispositivo; (c)
Visao superior da célula unitaria; (d) Visao da face de baixo da célula unitéria
com o quadrado de fosforeno rotacionado em 90°. Adaptado de [42]

A Figura 3.4(c) mostra a vista superior e a Figura 3.4(d) mostra a vista inferior
da célula unitaria da estrutura onde o quadrado foi rotacionado em 90° com o intuito de

obter um comportamento isotrépico da estrutura.

A folha dielétrica de cinco camadas do nitreto de boro hexagonal (h-BN) separa
eletricamente as duas camadas de fosforeno. Esse espacador dielétrico tem uma espessura

h = 1,5 nm e sua permissividade é dada pelo seguinte tensor:

e 0 0 496 0 0
e]=10 ¢ 0 |=| 0 49 0 |, (3.1)
0 0 e 0 0 2098

onde € e €, sdo, respectivamente, componentes de permissividade no plano e fora do
plano [43]. A estrutura pode ser alcangével com tecnologias existentes, o substrato e
os espacgadores dielétricos podem ser fabricados usando litografia de feixe de elétrons, o
fosforeno pode ser obtido por exfoliagdo mecéanica ou métodos quimicos [4,5,8,12,44,45].
O filtro foi simulado usando o COMSOL multiphysics, onde a espessura do fosforeno pode

ser definida como 1 nm [10].

Uma camada de fosforeno tem condutividade anisotropica o; que é descrita pelo

modelo semiclassico de Drude [13]:
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R L
7 = S Ry

onde w é a frequéncia, h é a constante de Planck reduzida. Nessa modelagem utilizamos n

(3.2)

=2 x 10" cm~2 é a densidade de portadores de carga e o valor escolhido 7 = 10 meV ¢é a

taxa de relaxamento. O peso de Drude ; pode ser calculado por:

n
D; = E— 3.3
e - (3.3)

A massa efetiva m; do elétron ao longo do eixo z e do eixo y é descrito como:

h2
T — 5 4
T 2 A T, (34)
hQ

onde v = da/m eV m, A = 2 eV, n, = h?/0.4myg, v, = h?/1.4mg, mg = 9.10938 x 1073
Kg, a = 0.223 nm.

As curvas mostradas na Figura 3.5 representam a parte real e a parte imaginaria
da condutividade do fosforeno nas direcoes AC (0,,) e ZZ (0,,). E possivel observar que,
em frequéncias superiores a 50 THz, a condutividade possui uma pequena dependéncia da

frequéncia.
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Figura 3.5 — Condutividade anisotrépica de uma camada de fosforeno com densidade de
portadores de carga n = 2 x 10 cm™2, as linhas sélidas denotam a parte
real (Re) de 0,, e 0y, as linhas tracejadas se referem a parte imaginaria
(Im).

3.2 Tensor condutividade

A condutividade de uma folha de fosforeno é definida por:

0] = [ 7o 0 ] , (3.6)

onde Re{o,,} > Re{oy,}.

Para a frequéncia de 50 THz (A = 6 pum), a espessura elétrica para o dielétrico
h-BN é muito pequena e igual a h/\g = 0.43x1073, onde Ay = A/ /€. Portanto, é possivel
considerar as duas camadas de fosforeno separadas pela folha dielétrica de h-BN como um

sistema composto por dois ressonadores quadrados de fosforeno altamente acoplados.

Supomos que o tensor de condutividade equivalente, que sera utilizado na analise
seguinte, é definido pela soma do tensor de condutividade da camada superior e da
camada inferior de fosforeno. Portanto, para orientacoes iguais dos eixos AC e ZZ nos dois

ressonadores, chegamos ao tensor:

20, O
o] = [ 0 20, } , (3.7)
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e para o caso do ressonador quadrado de fosforeno de baixo rotacionado em 90° em relacgao

ao de cima, temos:

Oge O o 0
lo1] = +
0 oy 0 O |
— (Um + Uyy) 0 (38)
i 0 (Oyy + Ouz) ]

Esse ultimo tensor descreve o meio isotrépico.

A frequéncia de ressonancia de um ressonador de fosforeno depende da parte real
de sua condutividade. Com Re{o,,} > Re{o,,}, chega-se a 2Re{0,,} > Re{o,+0y,} >
2Re{oy, }, ou seja, a frequéncia de ressonéncia do ressonador rotacionado esta entre as

ressonancias do ressonador de duas camadas com orientacao igual dos eixos ZZ e AC [42].

Apébs a elaboragao da geometria das estruturas acima, foram inseridos todos
os parametros fisicos, assim como a definicdo de cada subdominio e as condigoes de
contorno do problema. As condigoes de contorno (Boundaries) usadas neste modelo foram:
“Impedance Boundary” para os dois discos de fosforeno, “Master” e “Slave” para as faces

laterais e para a face superior e inferior foram usados portas “Floquet Port”.

Para a modelagem numérica no COMSOL Multiphysics, utilizamos o mddulo
RF, o qual é muito utilizado na solucao de problemas envolvendo a propagacao de ondas
eletromagnéticas. O projeto do modelo geométrico foi construido basicamente nas seguintes
etapas:
1) Construgao geométrica dos dispositivos;
2) Escolha dos parametros fisicos dos dispositivos, assim como das condigoes de contorno
do problema;
3) Criacao da malha de elementos finitos e;
4) Processamento do resultado

5) Analise dos resultados e otimizagao.

A Figura 3.6 mostra um fluxograma para a modelagem das estruturas.
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Tipo de solucio

1. Modelo paramétrico
Geometria/Materiais

|

2. Anilise
configuragio da solugio
varredura de frequéncia

4. Resultados
Relatorios 2D dos campos

L 2. Excitacao

N < Anilise

Atualizagido /

3. Operagoes
de malha
|
!
Refinamento Solucio
de malha ue

A\NAO

Convergéncia

| SIM

Finalizacdo

Figura 3.6 — Fluxograma das etapas do processamento no COMSOL Multiphysics e
Ansys HFSS.

3.2.1 Fator @)

Adaptado de [39].

O fator @), ou fator de qualidade, é um parametro que mede a qualidade de um

sinal. Esse parametro determina a nitidez com que um sistema responde a uma faixa de

frequéncias [46].

O fator @) ¢ calculado de acordo com a equacao 3.9

Q_

wo
Aw’

(3.9)

onde wy ¢ a frequéncia central de ressondncia e Aw = (wy — wy) representa a largura de

banda na metade do minimo de transmicao.
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4 RESULTADOS NUMERICOS

4.1 Filtro de banda dupla ajustavel baseado em fosforeno

Nesta secao, serao apresentados os principais resultados obtidos para o Filtro de
banda dupla ajustével com um disco ressonador de fosforeno (ver Figura 3.1), através do Mé-
todo de Elementos Finitos (MEF) utilizando o software comercial COMSOL Multiphysics.
Os espectros de transmitancia da estrutura proposta foram simulados numericamente para
o caso de incidéncia normal da onda eletromagnética. Para essa simulacdo, a densidade de
portadores de carga foi n = 2 x 10* cm™2. Na Figura 4.1 sdo apresentados os resultados
para a onda polarizada ao longo da diregao ZZ (¢ = 0°) da estrutura, com um nivel de
transmiténcia de 0,51 na frequéncia de ressonancia de 30,54 THz (linha preta). Para a
polarizacao ao longo da dire¢cao AC (¢ = 90°), a frequéncia de ressondncia aumenta para
51,74 THz e o nivel de transmitdncia diminui para 0,26 (linha azul). Assim, devido a
anisotropia do fosforeno, os espectros de transmiténcia, para as direcoes AC e ZZ, as

polarizagoes apresentam respostas diferentes [40].

1.0
0.8+
8
S 06-
2 04
I
— ¢=90°
0.2- /
0.0 I I I
20 30 40 50 60
Frequéncia (THz)

Figura 4.1 — Curvas de transmissao para a onda polarizada ao longo da direcao ZZ para

¢ =0° e AC para ¢ = 90°. Adaptado de [40]

Para mudanga do angulo de polarizacao para ¢ = 45° (veja a Figura 4.2), os
espectros exibem dois minimos com frequéncias de ressonancia de 31,81 THz e 50,04
THz, respectivamente. Os niveis de transmitancia sao, respectivamente, 0,69 e 0,46 (linha

vermelha).
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1.0

0.8+

0.6

0.4

Transmitancia

—— $=145

0.2

0 . O I I I
20 30 40 50 60

Frequéncia (THz)

Figura 4.2 — Curva de transmissao para a onda polarizada para o dngulo ¢ = 45°. Adaptado

de [40]

O surgimento de dois modos de ressonancia ocorre devido ao fato de que na
polarizacao de ¢ = 45°, tem-se a influéncia de anisotropia tanto na direcdo AC quanto na
direcao ZZ da estrutura. As caracteristicas desses dois modos sao bem detalhadas pela
distribuicdo da componente E, do campo elétrico, na superficie do fosforeno, descritas
na Figura 4.3. Assim, a excitacdo dos modos ressonantes no plano do disco de fosforeno
também dependem do angulo de polarizagao, portanto, este efeito pode ser utilizado em

aplicagoes praticas.

4.1.1 Mobdulo do campo elétrico F,

As Figuras 4.3(a) e 4.3(d) mostram os dipolos elétricos na superficie do disco de
fosforeno para os angulos de polarizacao de ¢ = 0° e 90°, que sao excitados nas direcoes
77 (30,54 THz) e AC (51,74 THz), respectivamente. Com o angulo de polarizagdo ¢ = 45°,
o dipolo elétrico é excitado na frequéncia de ressonincia 31,81 THz na Figura 4.3(b), e na
frequéncia de ressonancia 50,04 THz (Figura 4.3(c)) com os dipolos elétricos levemente

rotacionados devido a anisotropia do fosforeno [40].
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/=30.54 THz /=150.04 THz
¢=0° ¢ = 45°

(b) (d)

f=31.81 THz /=51.74 THz
¢ = 45° ¢ =90°

Figura 4.3 — Distribui¢do da componente E, do campo elétrico no disco de fosforeno. 4.3(a)
e 4.3(d) para ¢ = 0° e ¢ = 90°, respectivamente. 4.3(b) e 4.3(c) para ¢ = 45°.
Adaptado de [40]

4.1.2 Variacdo da dopagem eletronica

A influéncia da dopagem eletronica para valores de n = 1,8 x 10 em™2, n = 2
x 10 ecm™2 e n = 2,2 x 10 cm™2, para a variacdo da frequéncia de ressondncia na
resposta do filtro de banda dupla fosforeno ¢ mostrada na Figura 4.4. Essa variacdo, assim
como no grafeno, pode ser obtida aplicando-se um tensao elétrica externa sobre o disco
de fosforeno [13]. Pode-se verificar a dependéncia da frequéncia de ressonéncia e também
dos niveis de transmitancia com a dopagem eletronica, possibilitando algumas aplicagoes

préticas [40].
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1.0
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0.61—n=1.8x 10%m™

—Nn=2x 10140m'2

—n=22x 10™%m’

0.4 - . : ; : . .
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Transmitancia

0.5 2

Figura 4.4 — Variagdo da trasnmitancia e da frequéncia de ressonancia para valores de
densidade de portadores de carga n iguaisan = 1,8 x 104 ecm=2, n = 2 x
10" em™2 en = 2,2 x 10" ecm™2. Adaptado de [40]

4.2 Filtro de banda dupla com dois discos ressonadores baseados

em fosforeno

Nesta secao, serao apresentados resultados obtidos para a modelagem numérica de
uma estrutura periddica com dois discos ressonadores de fosforeno, sendo um na parte
superior e outro posicionado na parte inferior do dielétrico [41] (ver Figura 3.2). Para essas
andlises excitamos, na estrutura, a componente F, do campo elétrico e fixamos o angulo
de polarizacao em ¢ = 0° e o angulo de incidéncia em # = 0°. A densidade de portadores
de carga aplicada foi n = 3 x 10 em~2. A modelagem numérica foi realizada através do
Método de Elementos Finitos (MEF) utilizando o software comercial Ansys HFSS.

Os espectros de transmissao da estrutura proposta foram obtidos numericamente
para o caso de incidéncia normal da onda eletromagnética, com excitacdo da componente

E, do campo elétrico da onda incidente.

Primeiramente, obtivemos as curvas de transmissao para cada disco ressonador
(superior e inferior) separadamente, e em seguida, acoplados ao substrato dielétrico.
As Figuras 4.5 e 4.6 mostram, respectivamente, as ressonancias devido a cada disco
separadamente posicionado no substrato dielétrico. Ja a Figura 4.7 mostra as frequéncias

de ressonancia devido ao acoplamento entre os dois discos no substrato dielétrico [41].
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0.0

-0.5

-1.0

Sy1 (dB)

_1'5_—R: 25 nm

-2.01

= 2 . 5 I I I I I
50 55 60 65 70 75 80
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Figura 4.5 — Curva de transmissao somente para o disco ressonador superior de fosforeno
(R = 25 nm) no substrato dielétrico. Adaptado de [41]

0.0
-0.5
-1.01

—R=35nm

-4- O 1 1 1 1 1
40 45 50 5 60 65 70

Frequéncia (THz)

Figura 4.6 — Curva de transmissao somente para o disco ressonador de fosforeno no subs-
trato dielétrico para R = 35 nm. Adaptado de [41]

A anadlise com os ressonadores isolados mostra que o ressonador de maior raio faz
com que a frequéncia de ressonancia seja deslocada para um valor menor do que aquele
devido ao ressonador de menor raio. Isso nos permite obter dois modos de ressonéncia,
quando acoplamos ambos os ressonadores, proporcionando uma funcionalidade de banda
dupla. A Figura 4.7 mostra as curvas de transmissao para os dois discos de fosforeno

acoplados em sanduiche com o dielétrico de Si0s.
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0.0
-0.5

-1.0- /

-1.54 Ro=35nm

Ry=25nm —
-4-0 I I I I I
20 30 40 50 60 70 80

Frequéncia (THz)

Figura 4.7 — Coeficiente de transmissao para os dois discos de fosforeno acoplados em
sanduiche com o dieletrico. Adaptado de [41]

Note que temos uma funcionalidade banda dupla nas frequéncias de 38,04 THz
(com Ry) e de 59,08 THz (com R;). Note que nessas frequéncias de ressonincia os niveis

de transmissido sao bastante distintos.

4.2.1 Controle por campo elétrico externo

A Figura 4.8 mostra a variacao dos niveis de transmissao para valores de n iguais

an=2x10"em 2 n=3x10"cm2en=4 x 10 cm™2.
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0.0+
-0.54
-1.0-
—~ -1.5-
@ ]
-254_n=2x 10%%m?
-3.04+-n=3x 10%em™?
| 14 -2
35 n=4x 10" cm
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Figura 4.8 — Coeficiente de transmissao para estrutura com dois discos de fosforeno acopla-
dos em sanduiche com o dieletrico de SiO, com n varidvel. Adaptado de [41]

Esses resultados mostram que os niveis de transmissao e as frequéncias de resso-

nancia possuem uma dependéncia em relagao a dopagem eletronica aplicada na estrutura.

4.3 Filtro de banda dupla com dois ressonadores quadrados basea-

dos em fosforeno com dimensoes diferentes

Nessa secao apresentamos uma modelagem de uma estrutura com dois ressonadores
quadrados de fosforeno Q1 e ()2, acoplados em sandiche com um substrato dielétrico de

S0, de permissividade dielétrica relativa e, = 2,09 (ver Figura 3.3).

Primeiramente obtivemos resultados para variagao da dimensao do ressonador
quadrado superior @)1 (com lado [ = [), e também para o ressonador quadrado inferior
Q2 (com lado [ = [3), ambos separadamente no substrato dielétrico. O objetivo inicial foi
verificar quais parametros sao ideais para ontencao de um melhor fator de qualidade () nas
ressonancias. As Figuras 4.9 e 4.10 mostram, respectivamente, os niveis de transmitancia
para o ressonador quadrado superior ()1 com lado [; variavel e para o ressonador quadrado

inferior () com lado [, também varidvel.
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1.0

0.9-
0.8
8 0.7
:
f*g 0.61 L 3887 THz
4— 12100
© 051 120 mm L 36.89 THz
= 0.49—1,=140mm L 34.87 THz
— 1,=160
031 -1 . > 3274 THZ
0.2- L 29,83 THZ
0.1 T T T
10 20 30 40 50
Frequéncia (THz)

Figura 4.9 — Variacao dos niveis de transmitancia, somente para o quadrado superior ()1,

com o lado [ = [; variavel.

1.0 —

0.8
o
[&]
_@ 0.6 L 40.07 THz
% 100 36.84 THz

0.44— 1z=100nm
= — |§:120 nm L3485 THZ

— 1,=140 nm L>3267 THZ
0.24— >=160nm > 29.76 THZ
| —1,=180nm
O-O T T T
10 20 30 40 50
Frequéncia (TH2)

Figura 4.10 — Variacao dos niveis de transmitancia, somente para o quadrado inferior (),
com o lado [ = [, varidvel.

Como os resultados das Figuras 4.9 e 4.10 sao semelhantes, calculamos o fator ()
apenas para o ressonador quadrado superior (; com [ = [;. Essa similaridade de resultados
(Figuras 4.9 e 4.10) nos leva a concluir que as ressonincias tanto na parte superior quanto
na parte inferior da estrutura possuem valores proximos. A Figura 4.11 mostra a variagao

do fator () com a dimensao do ressonador quadrado (); com lado [ = [;.
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14
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6- \
44

100 120 140 160 180 200
=11 (nm)

Fator Q
®

Figura 4.11 — Variacao do fator () com as dimensoes do ressonador quadrado de fosforeno
superior )7 com lado [ = [;.

Através da andlise do fator () verificamos que o mesmo decresce com o aumento

das dimensoes do ressonador.

Analisamos, também, a variacao dos niveis de transmitancia com a variagao da
geometria dos ressonadores de fosforeno. A Figura 4.12 mostra a variacao da geometria do
ressonador quadrado com a influéncia da abertura dos "cantos"dos ressonadores quadrados,
gradativamente, até atingir a forma de um disco (r/R = 1). Quando temos um ressonador

na forma de um disco, temos que r = R; a = C = 271R; e a = 27rad (r/R = 1).

(a) (b) (©)

Figura 4.12 — Desenho esquemaético da variagdo da geometria de um ressonador quadrado
até atingir a forma de um disco. (a) Ressonador na forma quadrada (forma
inicial com a = 0). (b) Ressonador com os "cantos"abertos para a # 0 e (c)
Ressonador na forma de um disco com r = Rea = C = 27R, com a =
2nrad (r/R = 1).
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o1

Aumentamos o comprimento a do arco delimitado pela abertura do angulo «

atingindo a quabtidade a = a r, sendo a em radianos. O comprimento a aumenta tal que

r=Rea=C =2nR, quando a geometria do ressonador torna-se um disco, descrito por

uma circunferéncia com o = 27 rad (r/R = 1).

As Figuras 4.13 e 4.14 mostram, respectivamente, os niveis de transmitancia e o

fator () para o ressonador superior (); com lado [ = [;.

1.0
0.9
——1/R=0.00
. ——1/R=0.25
5 0.81—1r=050
j= —1R=075
= —1R=1.00
g 0.7
8
— 0.6
L, 4205 THz
054 L 4031 THz
| 3894 THz
04 36.93 Thao 0 THZ
20 25 30 35 40 45 50
Frequéncia (THZ2)

Figura 4.13 — Variacao do nivel de transmitancia com a geometria do quadrado superior
(1 de lado | = [;, em funcao da frequéncia.

14.0
1351
1301
1251
12,01
1151

11.0-
10.54/

Fator Q

o

1004——
000 025

0.50
r'R

0.75 1.00

Figura 4.14 — Variagdo do fator () com a geometria do quadrado superior )7 com lado [

= ll.
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1 As Figuras 4.15 e 4.16 mostram, respectivamente, a variacdo dos niveis de transmi-
2 tancia para variagao da geometria do quadrado inferior (09, com lado [ =I5, e também a

3 variagao do fator () correspondente.

1.0

0.8
S /R=0.0
Q r'rR=0.
& 0.6+ IR =0.25
g r/R = 0.50

IR=0.75

é 0.44 r/R = 1.00

0.2 2218 THz « \_,

o THZJ-| 31.28 THz
0.0 27.50 THz 29.46 THz
10 20 30 40 50
Frequéncia (THz)

Figura 4.15 — Variacao do nivel de transmitancia com a geometria do quadrado inferior
()2 com lado [ = Iy, em funcao da frequéncia.

7.5
7.0+
6.5

O'6.0- -
o ] /
855

LL
5.0- /

45 _!/“
4.0 : | : . . | :
0.00 0.25 0.50 0.75 1.00

r'R

Figura 4.16 — Variacao do fator () com geometria do quadrado inferior ()3 com lado [ = ls.

4 Os resultados das Figura 4.13 e 4.15, mostram que a frequéncia de ressonancia
5 sofre um deslocamento para uma faixa maior quando analisamos um ressonador com
6 geometria em forma de um disco. Por outro lado, com a geometria quadrada temos um

7 nivel de transmitdncia menor (maior filtragem da onda). Comparando as Figuras 4.14 e
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4.16, verificamos que o fator () é maior quando temos uma geometria em forma de disco.
Constatamos, ainda, que o fator (), devido ao ressonador superior ()1, ¢ maior que o fator

() devido ao ressonador inferior ()s.

O efeito de acoplamento entre dois ressonadores quadrados de fosforeno ()1 e )s,
também foi investigado. Para o ressonador superior ) da estrutura escolhemos [; = 120
nm e para o ressonador inferior () optamos por [y = 200 nm. A Figura 4.17 mostra os
niveis de transmitancia e as frequéncias de ressonancia devido a esse acoplamento. A
curva em azul mostra o nivel de transmitancia devido somente ao ressonador quadrado ()1,
isolado. J& a curva em preto mostra o nivel de transmitancia devido somente ao ressonador
()2, também isolado. E a curva em vermelho mostra os niveis de transmitancia devido ao

acoplamento entre os ressonadores quadrados Q1 e (5.

1.0 .........
0.9- g
0.8
cts 0.7-
<% 0 6- ....... Ql
Bos{ el
0 5'_Q1eQ2~
|— 0.4 |
Q2—> ]
0.3 22. 73TH24_‘J Qs
02 L, 36.49 THz
71 2228 THz .
0.1 L] L]
10 20 30 40 50
Frequéncia (THz)

Figura 4.17 — Niveis de transmitdncia devido aos ressonadores quadrados de fosforeno
Q1 e 2. Em azul, transmitancia devido somente ao ressonador (); isolado.
Em preto, transmitancia devido ao ressonador ()5 isolado. Em vermelho,
transmitancia devido ao acoplamento dos ressonadores ()1 e )s.

Temos, assim, dois modos de ressonancia devido ao efeito do acoplamento entre
esses dois ressonadores. A analise da influéncia isolada dos ressonadores é imprescindivel

para verificacao da operacionalidade da estrutura.

Os resultados mostrados nas Figuras 4.9, 4.10, 4.11, 14.13, 14.14, 14.15 e 14.16 nos
permitiram optar pela geometria quadrada para os ressonadores. Isso deve-se ao fato dessa
geometreia apresentar uma boa resposta em relacao a diferenca nas faixas de frequéncia
de ressonancia e também uma boa filtragem da onda, o que é satisfatorio para o filtro de

banda dupla proposto.

A Figura 4.18 mostra a distribui¢do da componente E, do campo elétrico e da

corrente elétrica na superficie dos ressonadores quadrados de fosforeno.
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f= 36.86 THz

/= 2228 THz f= 2273 THz

Figura 4.18 — Distribuicao da componente do campo elétrico e da corrente elétrica na
superficie. (a)-(b) para os os ressonadores separados, (c)-(d) Para os resso-
nadores acoplados.

1 Os modos dipolares e a dire¢do da corrente elétrica, apresentados na Figura 4.18,

2 mostram-se bem definidos na superfie do fosforeno.

3 Verificamos que os niveis de transmitancia, bem como as faixas de frequéncias de
4 ressonancia dessa estrutura sao razoaveis no que diz respeito ao nivel de isolamento e as
5 frequéncias de operacionalidade, o que pode ser uma boa proposta de um filtro de banda

6 dupla.
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4.4 Filtro de infravermelho com duas folhas de fosforeno planar
ajustavel, independente da polarizacao e com baixa dependéncia

do angulo de incidéncia.

4.4.1 Uma folha de fosforeno posicionada sobre o substrato de h-BN

Os espectros de transmitancia (curvas sélidas) e reflectdncia (curvas tracejadas)
foram calculados numericamente para angulos de polariza¢ao ¢ = 0° (eixo z), 90° (eixo y)

e 45° (ver Figura 3.3). O angulo 6 ¢ fixado em 0° (incidéncia normal).

A transmitancia T'(w) e a reflectancia R(w) sdo calculadas por T'(w) = |t(w)]? e
R(w) = |r(w)|?, e t(w) e r(w) sdo definidas por t(w) = E'/E" e r(w) = E"/E", onde E*,
E" e E' sao os campos elétricos transmitido, refletido e incidente, respectivamente. A
absorbancia A é definida por A=1—-R—-T.

1.0 0.8
_ 08 06 _
& 04 8
§ 0.4+ E
" ool 0.2
0.0lo 0.0

Frequéncia (THz)

Figura 4.19 — Espectros de transmitancia e reflectancia para a estrutura com uma folha
quadrada de fosforeno posicionada sobre o dielétrico para os angulos de
polarizagao ¢ iguais a 0°, 45° e 90°. Modificado de [42]

Os resultados mostrados na Figura 4.19 indicam que os niveis de transmitancia
e a frequéncias de ressonancia dependem fortemente da polarizagao e da onda incidente.
Em particular, para o angulo de 45°, existem dois minimos nas frequéncias 27,65 THz e
42,14 THz. Isso ocorre devido a influéncia da anisotropia condutividade do fosforeno nas
direcoes AC (0y,) € ZZ (0y,). Nos quadrados de fosforeno, sao excitados modos dipolares

orientados por borda de SPPs.

A Figura 4.20 mostra a distribuicdo da componente E, do campo elétrico e a
corrente elétrica na superficie do ressonador quadrado de fosforeno para o angulo de
polarizagao ¢ igual a 0° (ver Figura 4.20(a)), 45° (ver Figuras 4.20(b)-(c)) e 90° (ver
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Figura 4.20(d)). Quando a estrutura é excitada em 45°, observa-se o surgimento de dois
dipolos na superficie do fosforeno, mas para as polarizagoes 0° e 90°, existe somente um

minimo de ressonancia.
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Figura 4.20 — (a)-(d) Distribui¢do da componente E, do campo elétrico e a corrente na
superficie quadrada de fosforeno para os angulos de polarizagao 0°, 45° e
90°. A camada de fosforeno é posicionada sobre a folha dielétrica de h-BN.
Modificado de [42]
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A Figura 4.21 mostra a distribuicao lateral da componente E, de campo elétrico na

estrutura. Pode-se notar uma concentragao tipica de cargas nas bordas definida por F,.

—fosforeno

¢=0°
+1N /= 42.63 THz

substrato
x =-80 nm x =+80 nm de h-BN

Figura 4.21 — Vista lateral da distribuicdo da componente E, do campo elétrico na superfi-
cie do quadrado de fosforeno com o substrato dielétrico de h-BN. Modificado
de [42]
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4.5 Duas folhas quadradas de fosforeno em sanduiche com uma

folha de h-BN

Agora, adicionamos uma folha quadrada de fosforeno na face inferior da folha de
h-BN com a mesma orientacao de seus eixos AC e ZZ como na camada superior. A Figura

4.22 mostra as curvas de transmitancia e reflectancia para essa estrutura.

1.0 0.8
0.8
© 06
(&) ‘©
& 0.6 &
£ 04 &
& 0.4 2
|_
0o -0.2
0.04— === - : : 0.0
20 30 40 50 60 70

Frequéncia(THz)

Figura 4.22 — Espectros de transmitancia e reflectancia para a polarizagao em ¢ = 0°, ¢
= 45° e ¢ = 90° para o caso de duas camadas de fosforeno com o susbtrato
dielétrico entre ambas. Modificado de [42]

Observe que, em comparagao com a Figura 4.19, os minimos de ressonancia foram
deslocados para frequéncias mais altas devido a maior condutividade da camada dupla de

fosforeno, e eles correspondem a niveis mais altos de absorbancia.

4.6 Duas folhas quadradas de fosforeno em sanduiche com uma

camada de h-BN e com o quadrado inferior rotacionado em
90°

Agora, modelamos um sistema de duas folhas quadradas de fosforeno com uma
folha dielétrica de h-BN de espessura h = 1,5 nm entre ambas, onde a folha inferior é
rotacionada por 90° em relagao a superior (veja Figura 3.4(c) e Figura 3.4(d)). Essa rotacao
e a pequena distancia entre os quadrados levam a caracteristicas de estrutura semelhantes

as de uma folha com um material isotrépico bidimensional.

Sabemos que o arranjo com a célula unitaria quadrada com simetria de rotagao é
descrita pelo grupo de simetria Cj,, é independente da polarizacdo [47]. A Figura 4.23(a)

mostra as curvas de transmitancia e reflectincia numéricas e também com resultado
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analitico calculado com a teoria dos modos acoplados (TCMT), representados por pontos
verdes, para os trés angulos de polarizacdo com a frequéncia de ressonancia wy = 52.92 THz.
Esse resultado mostra que, nesta configuracao de trés camadas, o filtro é caracterizado
pela independéncia do dngulo de polarizagao. O nivel de transmitancia é T'(w) = 0,1. Além
disso, mostramos o diagrama do nivel de transmitancia desta estrutura sem alteragao da

frequéncia de operagao com variagao de ¢ na Figura 4.23(b).

@
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*g’ |—¢=0 L0.4 %
2 oaf =4S 7
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Transmitancia
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Figura 4.23 — (a) Espectros de transmiténcia e reflectancia para ¢ = 0°, ¢ = 45° e ¢ =
90°, e TCMT analitico representados por pontos verdes; (b) Uma visao da
evolucao da trasmitancia para diferentes valores de ¢, para duas camadas de
fosforeno com um substrato dielétrico de h-BN entre ambos, com o quadrado
de baixo rotacionado em 90°. Modificado de [42]
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A Figura 4.24 mostra a componente F, do campo elétrico e da corrente nas camadas
de fosforeno superior e inferior. Observe que a estrutura das correntes elétricas, nas duas
folhas de fosforeno, é praticamente a mesma. Assim, a pequena distancia de acoplamento
de h = 1,5 nm e a rotagdo do quadrado inferior em relagao ao superior levam a isotropia

do arranjo.
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+1

a Vista de cima (d)  Vista de baixo

f=5292THz f=5292THz
b0 b0

(b)  Vista de cima (¢)  Vista de baixo

f=52.92 THz /=52.92 THz
§ = 45° §=45°

C Vista de cima Vista de baixo

f=52.92THz f=52.92THz
¢ =90° ¢ =90°
Figura 4.24 — (a)-(f) Distribui¢do da componente do campo elétrico e da corrente elétrica
na superficie, com a configuracao de duas camadas de fosforeno com o

substrato dielétrico entre ambas para o angulo de polarizacao variando em
0°, 45° e 90°. Modificado de [42]

Para reforcar ainda mais a afirmagao acima, utilizamos a teoria de modos acoplados

temporal para descrever as caracteristicas do arranjo (veja Figura 3.4(b)). O modelo
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TCMT do ressonador pode ser expresso de acordo com [48,49]

dA A A
P _ 14 14 :
o JwpAp — — —— + JipSin, (4.1)
t Tip  Twp
onde p é o nimero de modos ressonantes do ressonador em uma célula unitaria e a
frequéncia de ressonancia do modo é w,. O ressonador esta acoplado com a onda incidente
Sin € a onda saida Sy, a energia armazenada é Ay, 7,,, e 7, , 530 as taxas de decaimento
devido a perda intrinseca e a perda de acoplamento do p, ¢ o acoplamento entre os modos

e a onda incidente.

Portanto, os coeficientes de transmissao e reflexdo do sistema sao dados por:

L 1o
) = G = Ton t Ump & Urg) 42)
onde
r(w)=1—tw). (4.3)

Pode ser observado na Figura 4.23(a) que os resultados numéricos estdo em bom
acordo com os fornecidos pela abordagem baseada em TCMT. A aproximacao entre esses
resultados indica que o modelo TCMT pode descrever com precisao os fendémenos fisicos

na estrutura, fornecendo uma boa representacao das propriedades 6pticas do sistema.

A Figura 4.25 apresenta uma vista lateral da distribuicao da componente E, do
campo elétrico mostrando os dipolos na superficie do fosforeno. Comparando a Figura 4.21
e a Figura 4.25, é possivel ver que a estrutura do campo nos ressonadores de uma camada

e de dupla camada é semelhante.
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—fosforeno
$=0°

+1N f= 5292THz

\4 z
0 A
r \ Y X
- ll " A substrato de
b x -80 nm x =80 r=1rn h-BN

—fosforeno

Figura 4.25 — Vista lateral da distribuicdo da componente E, do campo elétrico mostrando
os dipolos na superficie das duas camadas de fosforeno com o dielétrico entre
eles. Modificado de [42]

4.6.1 Duas folhas quadradas de fosforeno com o quadrado inferior rotacionado

em 90°: efeito do angulo de incidéncia

O angulo de incidéncia da onda pode causar uma mudanca nas caracteristicas do
filtro. A Figura 4.26(a) mostra os niveis de transmiténcia e de reflectancia para o dngulo de
incidéncia 6 igual a 0°, 20°, 40° e 60° e ¢ fixado em 0°. No diagrama da evolugao dos niveis
de transmitdncia mostrados na Figura 4.26(b), observa-se que, mesmo com uma ampla
variacao do angulo de incidéncia para um angulo de polarizacao de ¢ = 0°, a frequéncia
de operacao do filtro passa-banda nao muda. Se o dngulo de incidéncia 6 variar de 0° a
60°, a transmitancia aumenta de T'(w) = 0,1 para T'(w) = 0,28. Além disso, a largura de
banda do filtro diminui com o aumento do angulo de incidéncia 6, indicando que o filtro
se torna mais seletivo. Portanto, enquanto a frequéncia de operacao do filtro de fosforeno
permanece constante, tanto a transmitancia quanto a largura de banda sao sensiveis as

variacoes do angulo de incidéncia.
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Figura 4.26 — (a) Espectros de transmitancia e refletdncia para angulos de incidéncia 6
iguais a 0°, 20°, 40° e 60° para ¢ fixado em 0°, (b) Evolugao da transmitancia

com o angulo de incidéncia 6 para ¢ fixado em 0°. Modificado de [42]

Na Figura 4.27 apresentamos a mesma variacao de 6, mas desta vez para ¢ fixado

em 45°.

Comparando os resultados das Figura 4.26 e Figura 4.27, podemos verificar que

a frequéncia de ressonancia nao muda. A variacao do dngulo 6 de 0° a 40° causa apenas

pequenas mudancas no nivel de transmitancia e na largura de banda.
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Figura 4.27 — Espectros de transmitancia e reflectancia para angulos de incidéncia 6 iguais
a 0°, 20°, 40° e 60° para ¢ fixado em 45°. Modificado de [42]

Na Figura 4.28 mostramos a dpendéncia do fator ) em relagao a 6.

11.0
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0 20 40 60
& (°)
Figura 4.28 — Fator @) versus angulo de incidéncia . Modificado de [42]

Fator Q

A Figura 4.29 apresenta curvas de transmitancia e de refletdncia para o parametro
h igual a 1 nm, 1,5 nm e 2 nm, mostrando variagdes muito pequenas nos niveis de
transmitancia, largura de banda e frequéncia de ressonancia, resultando em um fator ()

invariante.
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Figura 4.29 — Dependéncia da frequéncia da transmitancia e refletancia para h igual a 1
nm, 1,5 nm e 2 nm. Modificado de [42]

4.6.2 Controle por campo elétrico externo

A Figura 4.30 demonstra a dependéncia da transmitancia e refletdncia do arranjo
em relagao a densidade de portadores de carga n do fosforeno. Quando esse parametro
aumenta, a frequéncia de ressonancia se desloca para valores mais altos porque a densidade
de portadores de carga depende da energia de Fermi do fosforeno, que, por sua vez, depende
do campo elétrico aplicado normalmente a superficie do fosforeno [13]. Portanto, assim
como nos componentes de grafeno, aqui hé a possibilidade de ajustar dinamicamente a
frequéncia de ressonancia do filtro. Existem varias maneiras de fazer esse controle dindmico
da estrutura sem interferir nos resultados obtidos, como na tecnologia de grafeno [50, 51].
Observe também que uma densidade de portadores de carga mais alta leva a um aumento
das perdas de insercao do fosforeno e, consequentemente, a um nivel mais baixo de

transmitancia e um nivel mais alto de refletdncia do arranjo.
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Figura 4.30 — Dependéncia da frequéncia da transmitancia e refletdncia para diferentes
densidades de portadores de carga do fosforeno. Modificado de [42]

4.6.3 Novidades da estrutura

Os filtros apresentados na Tabela 4.5 variaram em materiais, desempenho e capaci-
dade de ajuste. O dispositivo sugerido baseado em fosforeno no substrato dielétrico de
h-BN oferece algumas vantagens em comparagdo com os componentes de grafeno [52-54].
Além disso, o filtro de fosforeno proposto em nosso trabalho exibe uma transmitancia de
0,1, que é muito baixa. Isso o distingue do filtro onde se tem fosforeno em um substrato de
SiOq [15], que tem uma caracteristica de banda dupla e uma transmitdncia muito maior.
Outra vantagem do filtro de fosforeno sugerido é que sua transmitancia é independente
de polarizagdo, tornando-o mais robusto e versatil sob varias condi¢des de operagao. Em
contraste, materiais como fosforeno sobre SiOy [15] apresentam desempenho dependente de
polarizagdo. Uma caracteristica importante do filtro de fosforeno em h-BN (este trabalho) é
sua capacidade de ajuste, que varia de 46 a 57 THz, permitindo o ajuste fino da ressonancia

operacional em um intervalo de frequéncia elevada.
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Tabela 4.5
Os Materiais, frequéncia de operacdo, desempenho e
capacidade de ajuste de filtros THz.

Materiais Frequéncia Performance  Capacidade
de operacao de ajuste
Grafeno (Banda (Transmitancia) 1,25 a 5,85
PMMA Adrupl TH
( ) quadrupla) 223 dB z
1,746; 2,487;
4,197 e 5,451
THz
Grafeno Pet (Multi- (Transmissdo) eletricamente
band
andas) ~ 0,95
0,6a2,8 THz
Grafeno e (Passabanda) (Transmitancia) 2 a66%
Metal
e 1,98 23,95 > 90%
THz
Fosforenoe  (Banda dupla) (Transmitancia) 31 a33;e 48
Si0 52 TH
e 32815004 051028 07
TH
z (dependente de
polarizagao)
Fosforeno e h- Bandatunica (Transmitancia) 46 a57 THz
BN (este _
trabalho) 52,92 THz 0,1
(independente

de polarizagao)

Adaptado de [42].

O filtro de fosforeno em h-BN (este trabalho) é notével por sua operacao em alta
frequéncia (52,92 THz), baixa transmiténcia (eficiéncia de filtragem de sinal) e indepen-
déncia de polarizacao. Essas caracteristicas o tornam ideal para aplicacdes avancadas,
como filtros e sistemas de comunicagao de alta frequéncia, oferecendo vantagens claras

sobre outros materiais em desempenho e versatilidade.
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5 Conclusao

Com os resultados obtidos com a estrutura da Secdo 4.1 é possivel verificar que a
mesma pode desempenhar uma operacionalidade de um filtro de banda dupla dependente
da polarizacao e também com as ressonancias contraveis pela dopagem eletronica, operando
nas regioes THz ou IR (infravermelho). A frequéncia de operagao central do filtro de banda
dupla pode ser sintonizado variando a dopagem de elétrons por um campo elétrico externo,

possibilitando um controle dindmico da frequéncia de operagao.

A partir das curvas de transmissao obtidas com a modelagem de dois discos
ressonadores mostradas na Sec¢ao 4.2, verificamos que esses resultados sao importantes
no que diz respeito ao estudo das ressonancias e também dos niveis de transmitancia.
O controle das frequéncias de ressonancia pode ser obtido pela variacdo da dopagem

eletronica na superficie do fosforeno.

A estrutura da Secao 4.3 apresentou bons resultados no que diz respeito a analise do
fator () com a variagdo da geometria dos ressonadores acoplados ao substrato dielétrico. Os
resultados proporcionaram a escolha de um critério para escolha da geometria e também
das dimensoes dos ressonadores. Com as analises do arranjo periodico com dois ressonadores
quadrados de fosforeno com tamanhos diferentes, verificamos que os niveis de transmitancia
e os modos de ressonancia fornecem informacoes importantes de operacionalidade no que
diz respeito a filtragem e as bandas de frequéncia. Com base que se tem na literatura,
esses resultados mostraram boa funcionalidade para oprar como um filtro de banda dupla

ajustavel pela dopagem eletronica do fosforeno na estrutura.

Modelamos e analisamos uma estrutura periédica com duas camadas quadradas
de fosforeno em uma célula unitaria separadas por uma fina folha dielétrica de h-BN
(Secao 4.4). O objetivo com essa estrutura foi criar um filtro eletromagnético de banda
unica, independente do angulo de polarizacao e com baixa dependéncia do angulo de
incidéncia. Na estrutura modelada, o dispositivo opera com a frequéncia de ressonancia wy
= 52,92 THz e possui um nivel de transmitancia 7" = 0.1 o que pode ser considerada uma
6tima filtragem. O fator de qualidade da ressonéncia é ) = 7.12. Os resultados numéricos
estao em bom acordo com os resultados analiticos obtidos por meio da teoria de modos
acoplados temporal (TCMT). A estrutura sugerida pode ser usada como filtro, interruptor,

modulador e sensor dinamicamente ajustavel para THz e infravermelho.
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