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Resumen

Esta tesis presenta estudios de estructuras nanométricas mediante simulaciones
computacionales usando el Método de Diferencias Finitas en el Dominio del Tiempo para
resolver las Ecuaciones de Maxwell en estos sistemas. Estas simulaciones nos permitieron
describir el comportamiento del campo electromagnético en estructuras de escala
nanométrica. Se discretizaron las derivadas de las ecuaciones de Maxwell y se codificaron
programas en Lenguaje C++ para hacer célculos de la evolucion de las ondas
electromagnéticas en materiales dieléctricos.

El primer capitulo presenta una introduccion a la nanotecnologia, su importancia
actual y futura, los nuevos materiales y dispositivos, sus quehaceres y actividades diarias,
define objetivos generales y particulares de la investigacion, define que es un Cristal Fotonico
y una Onda electromagnética.

El segundo capitulo hace un analisis y deduccion de las ecuaciones de propagacion
de ondas hasta discretizarlas, comenzando desde el sistema mas simple de una cuerda tensa
que recibe una perturbacion. Después se trabajan las ecuaciones de Maxwell y la propagacion
de una onda de luz en un hilo dieléctrico, después en un CF de una dimension intercalando
materiales de indice de refraccion diferente, y por altimo se trabajé con una lamina delgada
de material dieléctrico.

El tercer capitulo expone inicialmente unos problemas de prueba sencillos que nos
ayudaron a comprobar que nuestros célculos de propagacion de ondas EM estaban arrojando
resultados correctos. Después se presenta la simulacion de un pulso de luz que se propaga
por una monocapa dieléctrica representada por una malla de 4000 x 4000 celdas con un punto
caliente, y se estudia la sefial fototérmica producida. Esta investigacion llevo a la publicacion
de nuestro ler. articulo en Journal of Modern Optics.

El cuarto capitulo describe la simulacién de un Cristal Fotonico producido por un
arreglo cuadrado de puntos calientes en la superficie de una monocapa dieléctrica
representada por una malla de 6000 x 6000 celdas. La permitividad eléctrica de la ldmina se
modifica considerablemente en cada uno de esos puntos calientes formando un Cristal
Fotdnico bidimensional. Se hace incidir un pulso de luz al centro de la lamina y se estudia la
evolucion del fendmeno producido. Colocamos un sensor antes y trece después del CF para
recoger informacion de la sefial de campo eléctrico que llega a diferentes tiempos de
simulacion. Con la investigacion se determinaron algunas propiedades interesantes de estos
sistemas dieléctricos. Esta investigacion también se publicé en Journal of Modern Optics.

El quinto capitulo establece las conclusiones generales de esta tesis, especificamente
de los dos articulos cientificos publicados en revista arbitrada, los usos y aplicaciones que
pudieran tener.



Capitulo 1

Introduccién

1.1 La Nanotecnologia, los nuevos materiales y dispositivos

Desde los afios 60’s la nanotecnologia y la nanociencia comenzaron a tener un interés
en la comunidad cientifica y aplicaciones tecnoldgicas. A partir de entonces ha habido un
crecimiento exponencial de aplicaciones en todas las areas del conocimiento, de tal forma,
que en la actualidad la nanotecnologia esta jugando un papel preponderante en investigacion,
desarrollo y aplicaciones en todas las areas del conocimiento con inversiones a nivel mundial
del orden de varios trillones de dolares anuales.

La nanotecnologia hace uso de herramientas especializadas para manipular,
caracterizar y estudiar los materiales y aplicaciones donde al menos una de las dimensiones
del sistema de interés mide menos de 100 nandmetros de longitud. La fabricacion y sintesis
de pequefios dispositivos como nano polvos, particulas nanométricas suspendidas en fase
liguida o sdlida, particulas funcionalizadas, peliculas delgadas, cristales fotonicos,
nanoalambres, nuevos materiales etc.; tienen multiples aplicaciones en la industria de la
electronica, semiconductores, nano dispositivos, nanomaquinas, recubrimientos,
diagnostico, terapia medicinal y muchas otras.

El conocimiento profundo de los materiales, su disefio a la medida ajustando sus
propiedades a las necesidades requeridas; ha hecho posible producir nuevos materiales
sintéticos y revolucionar el mundo de la electrdnica, las comunicaciones y toda la industria
de produccion de bienes y servicios. En los Gltimos 100 afios se ha trabajado en controlar las
propiedades eléctricas de los materiales y ha surgido la industria de los materiales
semiconductores que han transformado totalmente el mundo en que vivimos con todo tipo de
dispositivos electronicos. En los dltimos 30 afios ha surgido la idea de controlar las
propiedades Opticas de los materiales. Los materiales dpticos tienen la ventaja de que su
tiempo de respuesta es mucho mas rapido que los dispositivos electronicos y no generan calor
al trabajar con ellos.

Se espera que en el futuro veamos la aparicion y crecimiento masivo de dispositivos
miniaturizados con dimensiones de micras y nanometros que cumplan funciones vitales en



la sociedad e industria tecnoldgica, los cuales, haran cambiar drasticamente nuestra forma de
vida y resolveran de manera efectiva muchos problemas que padecemos.

Aqui presentamos un estudio que hemos hecho acerca de un tipo de material, los
Cristales Fotonicos (CF), que han despertado interés en la comunidad cientifica en los
ultimos afios debido a las propiedades Opticas que presentan y las posibles aplicaciones que
pudieran tener. Estos CF tienen unas propiedades interesantes que son las bandas permitidas
y prohibidas de transmision de luz al ser iluminados. Esto puede ser aprovechado para
construir nuevos dispositivos optoelectronicos. Los Cristales Fotonicos son un tipo de
material que se encuentra en la naturaleza en algunos organismos vivos como mariposas e
insectos y plumas de pavorreal; también en materiales inorganicos como las piedras de 6palo.
Su color iridiscente no es producto de los pigmentos que contienen, sino de un fendémeno de
difraccion y dispersidn de luz que se produce debido a las estructuras peridédicas nanométricas
que poseen. Si podemos fabricar materiales que transmitan ciertas ondas de luz o que impidan
su transmision en ciertas direcciones espaciales, y si podemos localizar esas ondas en ciertos
puntos, entonces podremos controlar esas sefiales Opticas y desarrollar nuevos dispositivos.
Actualmente se tiene la tecnologia necesaria para fabricar Cristales Fotdnicos artificiales de
una, dos y tres dimensiones mediante técnicas de litografia.

Para esta tesis es de interés especial la posibilidad de fabricar peliculas delgadas que
miden desde 0.3 nandmetros, como es el caso del grafeno, hasta 2 0 mas nanémetros para
oxidos de titanio y otras variantes. Ver por ejemplo: M. Osaday T. Sasaki, Two-dimensional
dielectric nanosheets: novel nanoelectronics from nanocrystal building, 14 october 2011,
https://doi.org/10.1002/adma.201103241.

Los estudios presentados aqui se hicieron resolviendo las Ecuaciones de Maxwell en
una monocapa de material dieléctrico. Se codificaron programas computacionales que
calculan las ecuaciones de propagacion de las ondas electromagnéticas usando el método
FDTD. Se hicieron varias corridas de simulacion para observar los fendmenos producidos
por las ondas sobre un Punto Caliente y después sobre un Cristal Fotdnico en una
monocapa dieléctrica.

1.2 Objetivo General

Simular la propagacion de pulsos electromagnéticos en materiales dieléctricos usando
las Ecuaciones de Maxwell con el fin de estudiar el comportamiento de estos sistemas.



1.3 Objetivos Especificos

e Elaborar formulaciones matematicas que describan nuestros sistemas de interés
partiendo de las ecuaciones de Maxwell.

e Elaborar algoritmos de célculo, codificarlos en Lenguaje C++ y simular los sistemas
en computadoras personales 0 en supercomputo cuando se requiera.

e Presentar resultados, analizar datos, discutir y sacar conclusiones.
e Publicar dos articulos relacionados en revistas de impacto:

+ Calcular la solucion Numeérica de la propagacion de un pulso EM en una monocapa
dieléctrica que tiene un Punto Caliente usando las ecuaciones de Maxwell, para
estudiar la sefial fototérmica que se genera.

+ Calcular la solucion Numeérica de la propagacion de un pulso EM en una monocapa
dieléctrica que tiene un Cristal Fotdnico generado por un arreglo cuadrado de
puntos calientes en su superficie usando las ecuaciones de Maxwell, con el fin de
estudiar los efectos producidos.

1.4 ¢/Qué son los Cristales Fotonicos?

Los Cristales Fotonicos (CF) son estructuras periodicas nanométricas de materiales
dieléctricos o metal-dieléctricos que tienen indices de refraccion diferentes, que al ser
iluminados con luz visible producen colores iridiscentes, producto de las interacciones de las
ondas de luz con estos materiales. Basicamente, los CF tienen regiones internas con
constantes dieléctricas altas y bajas que se repiten de forma regular.

Hay CF en la naturaleza como la piedra de 6palo, las plumas de pavorreal, algunas
mariposas e insectos como los que se observan en la Fig. 1.1. EI color brillante que tienen
los pavorreales machos se debe a la estructura de rodillos de melanina que forman cristales
fotonicos 2D. Las diferencias de color se logran cambiando el espaciado de los rodillos en la
red. El color es producido por la interaccién de la luz con esas estructuras periddicas a escala
nanométrica, con geometrias del orden de magnitud de longitud de onda de la luz visible. La
luz que encuentra esas minusculas estructuras es sujeta a fendmenos 6pticos de difraccion,
interferencia y dispersion de luz.
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Figura 1.1 Cristales Fotonicos Naturales

Se han hecho numerosos estudios que demuestran que los Cristales Fotonicos
presentan bandas de energia prohibidas y permitidas de transmisién de luz, esta caracteristica
hace que estos materiales sean candidatos muy interesantes para construir nuevos
dispositivos optoelectrénicos.

Se pueden disefiar y construir CF a la medida, para que afecten el movimiento de los
fotones de forma analoga a como lo hace un cristal semiconductor para controlar el
movimiento de electrones. Hasta la fecha se han podido fabricar CF de dimensiones
nanométricas de una y dos dimensiones con éxito, sin embargo, para la fabricacion de CF
tridimensionales se han logrado avances, pero todavia es un reto el controlar los procesos de
fabricacion con una precision aceptable. Ver Fig. 1.2.

1-D 2-D

-
—
| —
| —

(a

Figura 1.2 Cristales Fotonicos Artificiales de (a) Una, (b) Dos y (c) Tres dimensiones.

) (b)



Cuando una onda electromagnética, incide sobre la superficie de un material con
indice de refraccion periodico (o es emitida desde el interior del material) se produce
interferencia entre las ondas reflejadas en cada intercara (separacion entre los medios de
diferente indice de refraccion) cuando la interferencia es destructiva aparecen ciertos rangos
de frecuencia que no pueden transmitirse en el cristal. Dicho de otro modo, al igual que en
materiales eléctricos existen bandas de energia prohibida para los electrones, en los cristales
fotonicos, existen gaps prohibidos para los fotones. (Bien dicho se diria que no existen
estados disponibles para esas energias en el interior del material). Es decir, un cristal fotonico
es un material en el que existe un indice de refraccion periddico en el espacio. Ademas, para
que pueda darse este fendmeno debe de ser un material no absorbente.

La posicion y la anchura de estos gaps fotonicos vendran dadas por las caracteristicas
del material, entre ellas las mas importantes serian el valor de las constantes dieléctricas de
los materiales y el periodo espacial de su variacion. Asi por ejemplo separaciones periodicas
del orden del milimetro o de la micra, daran lugar a gaps foténicos en el rango de las
microondas o el infrarrojo respectivamente.

1.5 Las Ondas Electromagnéticas

La radiacion electromagnética son ondas que transportan energia y pueden
propagarse por el vacio o por los materiales. Cada onda se desplaza de manera oscilante con
un campo eléctrico y otro magnético moviéndose de forma perpendicular uno del otro.

Direccion
de propagacion

Figura 1.3 Propagacion de una onda EM.

Antiguamente se pensaba que nada se podia propagar por el vacio y que las ondas
electromagnéticas necesitaban un medio fisico para poder viajar. A este medio se le llamaba
éter, pero nunca se encontrd, y ahora se ha demostrado que las ondas de radiacion
electromagnética se propagan por el espacio vacio, esto es muy importante en el desarrollo
de muchas tecnologias y la ciencia.



Los aspectos mas importantes de las ondas electromagnéticas son la frecuencia y la
longitud de onda, cuyos valores se usan para clasificar el tipo de radiacion electromagnética
que tenemos.

Tal como una ola en el mar, una onda electromagnética tiene crestas y valles. La
longitud de la onda es la distancia entre dos crestas consecutivas o entre dos valles. Un ciclo
es un recorrido completo desde el nivel cero, pasando por el maximo de la cresta, despues
bajando hasta el minimo del valle, y finalmente subiendo hasta el nivel cero.

La longitud de onda puede variar desde kilébmetros hasta distancias inferiores al
diametro de un atomo. EIl rango completo de longitudes de onda se conoce como espectro
electromagnético; e incluye ondas de radio, microondas, infrarrojo, luz visible, ultravioleta,
rayos X y rayos gamma.

La frecuencia es otra de las caracteristicas destacadas para definir una onda, y es una
medida de la velocidad de oscilacion del campo electromagnético. Se mide segun el nimero
de ciclos que pasan por un mismo punto durante un determinado periodo de tiempo (Hz).

Todas las ondas electromagnéticas se propagan a la misma velocidad en el vacio, la
velocidad de la luz. Esto implica que la frecuencia y la longitud de onda dependen una de la
otra: a mayor longitud de onda, menor frecuencia, y viceversa.

Por tanto, como la longitud de onda y la frecuencia determinan la velocidad de
propagacion y se sabe gque toda onda se propaga a la velocidad de la luz en el vacio, se puede
concluir que: c=4v Siendo c la velocidad de la luz, 4 la longitud de onda y v la frecuencia.

La radiacion EM transporta energia también; a menor longitud de onda (mayor
frecuencia) lleva mayor energia. La energia que transporta una onda EM determina como
afecta a la materia. Las ondas de radio (que son de baja frecuencia) perturban muy poco a los
atomos y moléculas, mientras que las microondas (que transportan mas energia) hacen que
algunos atomos y moléculas se muevan o vibren mas rapido y aumenten de temperatura.

Los rayos X y los rayos gamma tienen una accién mucho mayor sobre la materia,
pudiendo romper enlaces moleculares o liberar electrones de los &tomos y formar iones. Por
esta razon se conoce como radiacion ionizante.

La energia de la radiacion EM de una onda se calcula como: £ = hir  donde E
es la energia, v la frecuencia y h es la conocida como constante Planck.

La relacién entre la luz y el electromagnetismo fue establecida en el siglo XIX por el
trabajo del fisico James Clerk Maxwell. A partir de aqui, surgié el estudio de la
electrodinamica, campo en el que las ondas EM como la luz, se consideran perturbaciones
en un campo electromagnético creado por el movimiento de particulas cargadas
eléctricamente.


https://curiosoando.com/wp-content/uploads/2014/05/relacion_Planck.png

1.6 Las Ecuaciones de Maxwell

Son un conjunto de cuatro ecuaciones que describen de forma precisa todos los
fendmenos electromagnéticos. La gran contribucion de James Clerk Maxwell fue reunir en
estas ecuaciones largos afios de resultados experimentales, debidos a Coulomb, Gauss,
Ampere, Faraday y otros, introduciendo los conceptos de campo y corriente de
desplazamiento, unificando los campos eléctricos y magnéticos en un solo concepto: el
campo electromagnético. Las ecuaciones de Maxwell se presentan en la siguiente Fig. 1.4.

¢

donde P=—

m

V.-D=p Gauss . Eléctrico (1) L .
H es la induccion magnética

_ B es el campo magnético = uH
V.-B =0 Gauss c. Magnético (2) D es el desplazamiento eléctrico = ¢ E
J es la densidad de cormiente eléctrica

El vector V X H es el ROTOR de H

L aD z
VXH=—+] Ampere (3) | g V. B=0eslaDIVERGENCIA de B

a = Conductividad del Material
£ = Permitividad

il = Permeabilidad

VXE=- % Faraday (4)

Figura 1.4 Las cuatro Ec. De Maxwell que relacionan los campos Eléctrico y Magnético.

1.7 Computacion en Nanotecnologia y el método FDTD.

La invencién del método FDTD ha apoyado y agilizado grandemente los célculos
matematicos en muchas areas del conocimiento como la ingenieria, la quimica, la biologia,
la medicina y la fisica. EI método FDTD también tiene grandes aplicaciones en la
nanotecnologia, y es una herramienta esencial que ha apoyado el progreso en el modelado de
nanoestructuras debido a su gran facilidad y flexibilidad en su implementacion. Con su ayuda
podemos simular, adecuar, optimizar, disefiar e ir acomodando a la medida las propiedades
deseadas de nuestras nanoestructuras; que sin el apoyo computacional seria practicamente
imposible hacerlo a mano, debido a la gran cantidad de calculo de miles y millones de
operaciones matematicas repetitivas que estan involucradas en estos trabajos de
investigacion.

Para modelar matematicamente la propagacion de una onda EM de luz sobre un
material dieléctrico 2D con el método FDTD, se usa una malla discreta para representar los
valores de los campos eléctricos y magnéticos. Se van calculando los campos EM solo en
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ciertos puntos discretos conforme se propaga la onda. En la figura 1.5 se muestra el proceso
de traduccion de una imagen continua a una discreta para terminar en una representacion en

ndmeros reales.

Ejemplo de un
material fisico
continuo,
funcion 2D

Se construye una
malla dividiendo
el espacio en
celdas discretas

Los valores de la
funcién se conocen

solo en los puntos
discretos

.
.
.

0[-

.
alndalnininlnlnlnly

SO

elelels tllnnllt

Una Celda Unitaria

Ax
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slels e
~§\\‘~
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- .| .
slels slele
slelofalofele]~
slolofofolo]ofeo]e]s
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- slojoejolojeoleo]-

Se asigna un valor
a la funcioén en un
punto especifico
de la Celda Unitaria

Representacion de
lo que realmente
se guardaenla
memoria

Figura 1.5 Una malla con muchas celdas cuadradas representan el material fisico continuo con el
que se trabaja el método FDTD en 2D. La funcion se conoce solo en ciertos puntos discretos.

El método fue desarrollado por Kane Yee en 1966 para resolver las Ecuaciones de
Maxwell. Estas ecuaciones en derivadas parciales se reemplazan por un sistema de

ecuaciones en diferencias finitas.



1.8 Criterio de Courant

Debido a que los algoritmos involucrados en el calculo de propagacion de ondas EM
usando el método FDTD duran horas o dias, y realizan una cantidad enorme de ciclos
iterativos; se corre el riesgo de que los calculos vayan acumulando pequefios errores, que al
irse acumulando pueden producir que la simulacion computacional se desvie
significativamente.

El Criterio de Courant nos sirve para cuidar y verificar que el algoritmo de calculo
iterativo de propagacion de las ondas EM en el tiempo y el espacio no acumule errores que
lo hagan diverger y se produzcan resultados inconsistentes. Para ello debemos seleccionar
cuidadosamente los tamafos de paso temporal y espacial de la simulacién (valores “At" y
“h”). Explicado para una onda en una dimension, la malla de la propagacion tiene la posicion
en el eje horizontal y el tiempo en el eje vertical. El criterio de estabilidad exige que el frente
de la onda alcance cada linea horizontal de la malla antes de alcanzar la linea vertical. Ver
ejemplo en referencia [1].

Figura 1.8 Deberemos seleccionar las dimensiones de las celdas y el tamafio del paso temporal
adecuados para que la Simulacion Computacional tenga estabilidad y converja a resultados validos.

Algoritmo para cumplir con el criterio de Courant :

1). Si se conoce la frecuencia de la onda EM incidente, entonces puedo conocer A. Se calcula
.y, A , .
la resolucion de lamalla (N): N = it la cual debera ser mayor o igual atres, N > 3

Por ejemplo, si iluminamos con luz azul “A=400 nm” y se selecciona “Ax=200 nm”,
entonces no tendriamos estabilidad porque N=2. Se requiere un Ax mas pequefio. Ahora si
seleccionamos “Ax=100 nm”, Se calcula N y nos da un valor de 4, el cual es > 3. Con estos
parametros si tendriamos resultados correctos acotados.

: . A
2). Ahora seleccionamos “At” con el criterio de Courant, de tal manera que: At < TX

Por ejemplo, tomando “Ax=100 nm* dividimos entre la velocidad de la luz (3 x
107 nm/seg) nos da:

At < 2= 10 _ 33333410716 segundos

= ¢~ 3x10Y7 nm/seg



1.9 Transformada de Fourier

Una vez que se dispone del campo electromagnético en funcién del tiempo,
necesitaremos su Transformada de Fourier. ;Qué es la Transformada de Fourier y para qué
se utiliza? Cualquier sefial que se pueda representar mediante una funcion x(t) se puede
descomponer en senos y cosenos si su valor absoluto se puede integrar desde menos infinito
a infinito. En la Figura 1.9 se muestra una sefial periddica tipica que puede ser representada
COMO una suma de senos y cosenos.

T ———
L+sind S, Lk
LrsinlF. 14*)()*51”53*3 SXdMe)FE ————
=.5 A+sin(S, ldkcd+sinSks, 1A% ) S+Sin(E*E [ T4w)vE -
I+=in(S, la%kI+sin S, 14*)( A EA=in 5*3 Tdss ) Gr=in 7RSS 1Ak )07
- R - ST PRUL SRSy =2 B T Sel Mg AT il D g teiol, B Ring 7*3 I e e T = I D I e D -

g M /N
\ / \ ¢

—= 1.5 0,5

Figura 1.9 Una sefial complicada puede descomponerse en ondas simples. Esta
descomposicion y cuanto de esa sefial se necesita, es la Transformada de Fourier.

Para calcular la Transformada de Fourier, se abre el archivo con los datos de la
simulacion del Cristal Foténico en el software Origin. Seleccionamos las columnas
Tiempo(Seg) y Sefial Eléctrica, y procesamos. Como resultado pasamos del dominio del
tiempo al de frecuencias. Entonces podemos hacer otros estudios, como observar cuéles
frecuencias se transmiten y cuales no. La Transformada de Fourier puede ser calculada en el
software Origin como se muestra en la Figura 1.10.

file Edit View Plot Column Worksheet Analysis Statistics |mage Tools Format Window Help

LR rEasEdl @ik &R o v\ ETE | FEE &) UEE | +E

[ 8 H Default: A + |9 v B I U =E - - A - i T R 4 St v 05w [N 0
==l av | Bm | cen | obon | e Fr2)
£ Caleulo tevs Amplitud p hac
SR ESEY = Bx | Freguency WENFTTNGEN
4Z3 Folderl Units ™
Comments
Sparklines / / /‘ '
1 712329 i 0 10311E-50 0 45 65887
2 712330 1| 30434E-16 | 1154B6E-50  175082E10 2 0752
3 712331 2| 6.08EBE-16 | 1.20283E-50 3.50164E10 45.47022
4 712332 3| 91302E-16 | 144757E-50 5 25246E10 620844
5 712333 4| 1.21736E-15 | 1.62076E-50 7.00328E10 44.90582
6 712334 5| 15217E-15 | 1.81461E-50 8.7541E10 10.29037
7 712335 6 182604E-15 | 2 03156E-50  1.05049E11 43 97036
< > E 712336 7| 213038E-15 | 2.2743BE-50 1.22557E11 14.28728
9 712337 8| 2.43472E15 | 254609E-50  1.40066E11 42 67155
o [ftms il 10 712338 9 | 273006E-15  285017E-50 | 1.57574E11 18.16606
B 1). Mat_uniforme 16M 1 712339 10 3.0434E-15 | 3.19044E-50  1.75082E11 41.02013
[=11). 6_Mat_Unifor... 1 2MB 1z 712340 11| 334774E-15 35712E-50 19259611 2189473
1), 6_Fourier 2 guK 13 712341 12 | 3.65208E-15  3.99725E-50  2.10088E11 30.02976
B 2). Mat IR_1.3.1. 16M 14 712342 13 | 3.95642E-15  4.47396E-50  2.27607E11 25.44245
15 712343 14 | 4 26076E-15 | 500734E-50 | 2 45115611 3671680
B2 60131, 0013 2me 16 712344 15 | 4.5851E-15  5.6040BE-50  262623E11 28.77989
E)2). 6_Fourier 4 924K 17 712345 16  4.86044E15  62717E-50  2.80131E11 34.10063
Bz mat iR 12 4 15M 18 712346 17 | 5.17378E-15 | 7.01858E-50 2 97639E11 3187948
3. 6R 134 s omE 19 712347 18  5.47812E-15 | 7.85411E-50  3.15148E11 31.20261
[=]3). 6 Fourier A 20 712348 19 | 578246E-15 8 78876E-50 3 32656E11 34 7156
- 21 712349 20 B.0BEBE-15  9.83427E-50  3.50164E11 28.04678
22 712350 21 6.39114E-15 | 1.10037E-49  3.67672E11 37.26482
23 712351 22  669548E-15  123118E-49 38518611 24 65924
24 712352 23 6.09982E-15  1.37748E-49  4.02689E11 39.50607
25 712353 24 7.30416E-15  1.54111E-49  4.20197E11 21.06798
26 712354 25 76085E-15 | 172411E-49 | 4 37705611 41 42084
27 712355 25 7.91284E-15 | 1.92876E-49 | 4.55213E11 17.30268
712356 821718E-15 | 2 15762E-49 | 4 72721E11 42 99329
< > [\ Ex Cel_ ,{FFrResunData-l AFFTResultGraphs1 / | <

Figura 1.10 Calculando la Transformada de Fourier en el software “Origin”
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Capitulo 2

Simulacién de varios sistemas usando FDTD

Para comprender como trabaja el algoritmo numeérico en este capitulo, se presenta el

uso del método FDTD en sistemas sencillos.

2.1 La Cuerday su Ecuacion de Onda

Imaginemos una cuerda que esta tensa y recibe una perturbacion en uno de los
extremos; esto provoca gque una onda recorra la cuerda. Analizando el movimiento vertical
de un pequefio pedazo de cuerda podemos deducir la ecuacion de movimiento de la onda,

para este propésito nos basamos en la Figura 2.1.

I
ar
21 q/J
4 ,A 5~ y
T 1
N
X e

Figura 2.1 Analizando un pedazo de cuerda tensa

Las Fuerzas en “y” son:

E, = =T'sin(6) + T sin(6 + 40) = TAB

12
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Aplicando la 22 Ley de Newton: F,=4Amy = TA@ (2.2)

wAx y = TAO (2.3)
Donde p = Densidad de masa por unidad de longitud.
Adm = pdx
tan 6 = Z—i’ Derivando en ambos lados
1
71 do _ 9%y , ~
26 2x = a2 Para &ngulos pequefios (2.4)

Sustituyendo “d6” por “A68” en la Ec 2.3 y sustituyendo Ec 2.4 en Ec 2.3

0%y
HZ‘XT=TAX— - A, - 4T 5 (25)

1 0% 9%
c2 0t?2  Ox2

92 92
Y_22Y )

= o
ot2 O0x2

La Ecuacion de Onda es:

La Ec. Diferencial Parcial 2.6 describe el movimiento de la onda a lo largo de la cuerda.

El siguiente paso consiste en discretizar estas ecuaciones diferenciales. Para este fin se
descomponen los diferenciales de la ecuacién de Onda 2.6 en Diferencias Finitas:

az_y | — yf+1_2yf+yf—1 (2.7)
ax? lit (Ax)?
92 t+1_oy by t=1
A YitVi (2.8)
otz it (At)?

Sustituyendo 2.7 y 2.8 en 2.6 se obtiene:

t+1 _ .. 2 [Via—2vi+yi, t t—1 Ar
yiT = (c-At) T + 2y; — y; Sol. numéricade laec. deonda (2.9)

Es de particular interés cuando tenemos el caso donde c¢ - At = Ax (Magic time-step), y la

ec. 2.9 se reduce a: yit =yt oyl — bt (2.10)

Esta ultima es realmente la ecuacion de actualizacion que permite obtener la solucion
numerica en FDTD de la ec. de onda.
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Ya que se dispone de la ecuacion 2.10 discretizada, se procede a su programacion en
cddigo en Lenguaje C++ para calcular el movimiento de la onda en la cuerda. En la Figura
2.2 se presenta un ejemplo del codigo.

t 4 Yt =y Y -yt
void ciniciales() { "
Ci i Frontera:
N=12; M=8; N Ym0  Yiorz=0
YOIL=1;  yILI[1]=0.5; “m im0
y[1][2]=0.5; yi=1
srf:n

void calcula() {
for(t=1;t<=M-1;t++)
for (i=1;i<=N-1;i++)
y[t+1][i]=y[t][i+1]+y[t][i-1]-y[t-1][i];

9
8
7
6
} 5
4
3
2
1
0

}

Figura 2.2 Evolucion espacio-temporal de una onda plana en una cuerda tensa (Cddigo y malla).

Graficamos usando el Software Origin, el archivo de datos generado en la simulacion
donde hay una evolucion espacio-temporal de la onda en la cuerda. Vemos que conforme
vamos subiendo en el eje vertical, la onda va avanzando hacia la derecha, tal y como sucede
al hacer una perturbacién en una cuerda fisica, ver Fig. 2.3.

—ma— t=
oo - =
7 P =
] A ke A oA oA oA ok el t_
8_ — A v t=
] — o t=
= — - - - - L - t
.E o ] g —- t=
- > > > > - > . R
(¥ B - - 1=
- -
— - - - - B E— A =
- t
] - - > . - - -
] -v-—w v v v v
_ v
o~ H‘
-] -~ T - - . -
—
— | - e
— - - - - - - -
o ] o,
— - Tmm - - - - - -
T T T T T T T T T 1
-1 o 1 2 4 7
i

Distancia

Figura 2.3 Resultados arrojados por el programa C++. Graficado en Software Origin 8.5
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2.2 Propagacion de Onda EM de luz en un Dieléctrico de una Dimension

En esta seccidn aplicamos el método al estudio de una Guia de Onda compuesta de
un hilo de material dieléctrico de dimensiones nanométricas, a la cual se le alimenta un pulso
de luz por uno de los extremos. El sistema se muestra en la Figura 2.4.

...... . E,
- H H H,

Y Y
Figura 2.4 Movimiento de los campos Eléctrico y Magnético en una Guia de Onda

Se elabord un algoritmo para calcular la evolucion de la onda EM, se tomaron en cuenta
los Criterios de estabilidad de Courant, se implementaron las Condiciones de frontera

absorbentes, y se programé el algoritmo en Lenguaje C++. Se simularon corridas, se
obtuvieron resultados gréaficos, se observd el comportamiento y comprobaron resultados con

otras publicaciones.

2.2.1 Deduccion de las Ecuaciones de propagacion EM en una dimension

Usando los rotacionales de las Ecuaciones de Maxwell en nuestro problema particular
(guia de onda lineal), podemos desarrollar un modelo matematico que describa el

movimiento de las ondas electromagnéticas dentro de él.

= ]
Ley de Faraday VXE= — a—f
0 0 0 0 0
Xy 2z
o 0 9(_ o[PE_ ‘?ﬂ]_ ["’ﬂ_%]
ox oy oz| Moy /oz 3y Solo hay campo Ex
E, E, E,
_% _p ¥ g on;
at at at

Se descompone el Campo Magnético en sus componentes X, Y, z

: _ B O
Separando por partes: S = M, (2.11)
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Ley de Ampere-Maxwell VxH= ]+ ‘;_’i

s 0 0 0 0
X vy z
9 0 i [(”HZ _ aHy] 6HZ _ 6Hx] iy ady aﬂx]
dx Ody 0z L ay 0z L dx L dx
H, H, H,
0 0 0 Unicamente hay “Hy
Entonces: @ _ OEx _ _] _ a_Hl [ ?h_y ) 0H, en este caso porque
ot ot z bz 0z ox  dy tenemos un hilo.
0
JOE - 1 /0H . .
9x _ ka1 (a_zy) Si no hay corrientes (2.12)

at £

2.2.2 Discretizacion de las ecuaciones diferenciales a Diferencias Finitas

Hasta aqui ya hemos logrado construir un modelo matematico analitico que describe el

comportamiento de nuestro sistema mediante 2 ecuaciones diferenciales parciales (Ecs. 2.11
y 2.12), sin embargo, para poder programarlo en la computadora y solucionarlo necesitamos

discretizar las ecuaciones.
Sustituyendo las derivadas parciales por diferencias finitas en el espacio y en el tiempo

en las Ecuaciones 2.11 y 2.12 tendremos lo siguiente

Ecuaciones en diferencias finitas

Ecuaciones de Maxwell

yn+11 —H," +l n+%
oH 1 (0E [le+5] lic+5] 1 [ Expesyy ~ Expe
Y (== Far |:> 2 2 [k+1] [k] 21
ot u (62) araday At Uo Az (2.13)
1 1
n+sy n—3 Hy™ 1 —-H" 4

OEx 1 (aHy) Bx ™~ Expig 1 [k+3] [k—3]

IZx - 2= Amper ) _— = —— 2.14

ot e\ 0z pere At & Az ( )
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Despejando de las ecuaciones 2.13 y 2.14 obtenemos:

1 1
n+1  _ n At n+z _ n+s
Hy lletz] Hy [k+3]  pobz (Ex perr) ~ Erpg ) (2.15)
1
TI.+E _ n_E_i n _ n
Ex (k] Ex [k] Az (Hy [k+%] Hy [k_%]> (2.16)

Reescribimos las ecuaciones 2.15 y 2.16 para poderlas trabajar en un Lenguaje de
Programacién como Visual C++. Manejando de forma implicita los subindices de tiempo
(n, n+1, etc) en el algoritmo y redondeando los subindices de espacio (k, k+1, etc) a nimeros

enteros, obtenemos las ecuaciones finales de propagacion de las ondas electromagnéticas en
una dimension.

Hylkl = Hy[k] +-> (E[k] — Ey[k +1]) (2.17)
Elk] = Eylk]+ = (Hy[k — 1] — Hy[k]) (2.18)

La Fig 2.5 muestra la forma en que se van calculando los campos eléctricos y
magnéticos espacio-temporalmente. Para calcular el campo eléctrico un tiempo mas adelante
se requiere saber el valor del campo eléctrico anterior y dos valores de campo magnético

tiempo (t)

—e—E
—@—H
1 1 1 1
(n+2)At l ® ® o ® ®
E"+3’2(k_2) E11+3/2(k_ 1 ) En+3/’2(k) E"*’3fl(k+ 1 ) En+3f2(k+2
(n+3/2)At [ ] [ ® ® ®
H '(k-3/2) H'(k-1/2)  H"'(k+1/2) H" (k+3/2)
(n+1)At © ® L L ® @
E11+l/2(k_2) En+l/2(k_1) En+l/2(k) En+1f2(k+l ) En+l/2(k+2
(n+1/2)At ® [ ® ~ e °®
H'(k-3/2)  H"(k-1/2) H'(k+1/2) H'(k+3/2)
nAt o e ® e ® ®
Ex"-m(k—Z) En-uz(k_ | ) En-m(k) Eu-lr“z(k_k 1) Emm(_k+2')
(n-1/2)At S ® ® ® ® ®
1 ! | ! I I ! I . .
kAz-2Az kAz-Az kAz KAZ+AZ KAZ+2AzZ Distancia (z)

Figura 2.5 Representacion de la evolucion espacio-temporal de la onda electromagnética
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Se corrieron 100 pasos temporales de simulacion y observamos en la Fig. 2.6 como va
avanzando el pulso gaussiano del centro hacia los lados.

1.0 +
0.5
0.0 P

-0.5 \ [

10 \

—— Ex| Campo Eléctrico
—H Induccién Magnética

7 Ex_Bound.. —_0O

Ver Ayuda Archivo Edicion Formato Ver Ayuda
@.008058 -9.812267 L
@.9813947 -8.8208341
@.822876 -0.932111
©.835719 -9.948499
@.9853422 -8.878565
@.e77103 -9.999657
@.108206 -8.137493
0.148528 -9.185945
0.199898 -8.246424
@.263490 -@.319134
@.339115 -0.4082719
@.4250854 -0.494615
8.518554 -9.591679
@.616375 -8.698202
@.714562 -0.785167
0.807656 -8.869922
@.888715 -8.937443
8.958977 -0.982429
@.989788 -1.801988
1.002702 -9.994498
@.988281 -0.959335
9.946328 -@.898473
@.879776 -8.817431
-9.722997

- v T - T
0 50 100 150

T
200
Celdas FDTD

Figura 2.6 Simulacién de un Pulso Gaussiano en el espacio vacio después de 100 pasos temporales

La linea negra en la Fig. 2.6 representa el campo eléctrico y la linea roja el campo
magnético que se propaga por el espacio vacio a medida que transcurre el tiempo. A la
derecha de la Fig. 2.6 se observan los datos de campo eléctrico y magnético almacenados en

un archivo.

La Fig. 2.7 muestra unas lineas de codigo en Lenguaje C++ donde se implementa la
frontera absorbente para que cuando la onda llegue a uno de los extremos de la malla no
rebote y contamine todos los datos de simulacion de la malla.

// Cédigo Lenguaje C++ T
/I Condiciones de Frontera Absorbente :
Ex[0] =ex_low_m2; :
ex_low m2 =ex_low _mi; T
ex_low_ml =Ex[1]; :
ExX[KE-1] = ex_high_m2; :
ex_high_m2 =ex_high_m1; :
ex_high_ml =Ex[KE-2]; :

IOIOIoIOIoIoIOIOIOIOIOIOITIOIOIOIOIOI
[o]JoJofofoJo]ofoJo]ofofofrsfosfofofo]o]
[oJoJofoJoJofofoJoJofofo]2]1fo]ofofo]
[oJoJofoJoJofofoJofofofofesfrsps|ofofo]
[o]JoJofofoJo]ofoJoJofofof3]21fofo]o]
LoJofofofoJoJoJoJo]ofofo[3525] sl o]0]
[ofofo]oJoJofofofo]ofoJofaf3f2]1]o]o]
loJoJo|ofofo]ofo]o]o]o]o]35f3.52-5[r50.5] 0 |
[ofofoJoJoJofofofo]ofolof3faf3]2]1]o]
10{ofoJoJofofofofofo]ofo]o 255 sf2515p.5|
11[oJoJoJoloJoJolo]ooJolol2]3]2]3]2]1] os
12[oJoJoJoJoJoJoJoJoo oot s2.5psz.sf25]t.5] 1
13{oJo]o]o]ofofo]o]o]ofofof1f2]3]4]3]|2] 15 1
14[oJoJoToloToToJoToTo oo Jo-sfrsks.5z.sks] 20 1s

W L9 W N e

O © O © O ©O © o ©o o

© ©O O O 0O ©O © © O © ©o

bt
w

Figura 2.7 Al extremo derecho e izquierdo se asigna el valor del Campo Eléctrico en lugar de
calcularlo para asegurar que la onda se absorba en las orillas y no se produzcan resultados espurios.

18



Ex

La Fig. 2.8 muestra como la onda se absorbe totalmente en los extremos derecho e
izquierdo al avanzar la simulacién, lo cual comprueba que nuestro algoritmo esté arrojando
resultados correctos.

:7( Campo Eléctrico
. Hy Induccién Magnética
2.0 H

1.0 4 \\ o - - /
0.5 /
0 0 al - -/
-0.5 4
-1.0
1 L4 | b 1 ¥ 1 L4 |
0 50 100 150 200
Celdas FDTD

Figura 2.8 Simulacién de un Pulso Gaussiano en el espacio vacio después de 240 pasos temporales.

La condicion de frontera absorbente es necesaria para que cuando lleguemos al
extremo de nuestro espacio de trabajo, evitar que los campos eléctrico y magnético se reflejen
hacia adentro contaminando todos los célculos y datos de la evolucién de la onda. Cuando
Ilegamos al limite del espacio-problema no tendremos el valor de uno de los lados, pero como
ya sabemos que la onda debe propagarse hacia los extremos para irse apagando
(desvaneciendo), podemos asignar artificialmente los valores faltantes.
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2.3 Propagacion de Onda EM en un Cristal Fotonico de una dimension

Ahora trabajaremos con un Cristal Fotdnico unidimensional, que consiste en una guia
de onda cuadrada de 7 cm de longitud. La guia estd compuesta de dos materiales de indice
de refraccion diferentes acomodados de forma periddica a lo largo de toda la guia, como se
muestra en la Fig. 2.9. Llamaremos Nodos a las secciones de hilo que tengan material de S;O-

Se Lanza un pulso gaussiano de luz desde el centro del hilo cuadrado, con el fin de
observar y medir los fendmenos que ocurren y que sufre la onda de luz al ir viajando y
atravesando los materiales dispuestos.

KE de 5302

= WNudos+1) con £,=16 con
=4 \ 1.3

301,302.. 401,402

| 7 pm
L=7x102m 100 pasos

Figura 2.9 Cristal Fotonico unidimensional con forma de hilo cuadrado de 7 cm de longitud.

Para modelar computacionalmente este sistema, pensamos acerca de las alternativas
posibles para representarlo en memoria. Decidimos en primer lugar definir un arreglo de un
millon de niimeros reales flotantes “Ex” para guardar los valores de campo eléctrico que se
vayan generando a lo largo de toda la simulacion. De forma paralela, definimos un arreglo
de booleanos “Nod” para indicar la presencia o ausencia de cierto material, asi podemos
preguntar en cada punto cual material tenemos para tomar en cuenta su indice de refraccion
para los calculos. Finalmente presentamos una vista panoramica de los 30 nodos de dioxido
de silicio distribuidos periédicamente a lo largo de la guia de onda como se observa en la
Fig. 2.10.

EEEE. 101,102. “QGENEIIMEA.  301,302. 401,402 “GEIEIN. 1,000,000

. . o 8 o A M M S S A S G G G AR

500,000 pasos

}—H—I—I—I—H—I—I—I—I—I—FI—I-’—I—!—I—I—I—I—H—H—I—I—I—I—H

Figura 2.10 Representacion de los 30 Nodos de SO, formando parte de un CF de una Dimension.
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Calculando el Tiempo que tarda el pulso en atravesar la Guia de Onda a la velocidad
de la luz, en el vacio seria:

. Longitud  7x107?m 7 « 10-10
B c - 3x108m/s 3 S¢d

Pero la velocidad dentro de la Guia de Onda no es la del Vacio, sino menor debido a
que la velocidad de la luz dentro de un material va de acuerdo al indice de refraccion que este
posea, de acuerdo a la siguiente relacion:

) ., c Veloc. de la Luz
Indice de Refraccion =1 = + = Veloc on ol Medio

c
=—=23x10%m/s

Entonces = v =
1.3

=1 a

El Tiempo que tarda el pulso en atravesar una celda de 70 nm de longitud es:

Long. Guia 7 X 107%m
Long.Celda Az _ Num.Celdas _ _10%Celdas

tc = = = = x 10716 se
Veloc.en Medio v v 23x108m/s 2.3 g
Para calcular la Permitividad eléctrica relativa, tenemos que:
. . 2 2 &
EnelVidrio: €=n=13= 169 = —
r &9
2
En el Silice.: Er= n= 4> = 16
2
Entonces E=¢&N
Célculos de Velocidad y At’s
8
p,= £=3210 = 9345108 B Veloc. enelvidrio
n 1.3 S
c 3x108 g m . .
v, = -= = 2.3075x10° —  Veloc. enelvidrio caliente
n 1.3001 s
c 3x108 7 m ‘s e
Vg = o= = 7.5x10 " Veloc. en el Didxido de Silicio
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Ex-30 Nodos (1 Millon Celdas)

7x107%m

Az 10° Celdas 7
Aty = — = = x10716 = 3.0434x 10716 S
1= 5 T 23x108m/s 23 9
. 7%10"2m ,
Z 6
At, = — = ——100Celdas _ _ ~ y 19-16 = 30336 x 1071° Seg

v, 2.3075 x 108 m/s 2.3

1/2 L 7x1072m

Az 1/2 x 10° 10° Celdas
Aty = — = = = 93333x10716S§
37T 1, 7.5 x 107 = 7.5 x 107m/s €g

Después de 1,000 pasos temporales de simulacion vemos en la Fig 2.11 que el pulso
gaussiano avanza por el vidrio sin sufrir ninguna perturbacion, esto es debido a que todavia
no pasa por ninguno de los nodos de Didxido de Silicio. Cuando avance mas tiempo la
simulacion la onda de luz va a ir alcanzando y golpeando los nodos de didxido de silicio, y
ocasionando efectos que vamos a ir observando.

07 4 Modo [16 1=516878 516178
] Modo [171=548336 548436
06 - Modo [181=580594 580694
Modo[191-612852 612952
El pulso todavfa MNodo [281=645118 645218
05 Modo [211=677368 677468
04 _ NO atraviesa Modo [22 1=789626 709726
Modo [231=741884 741984
1 . , Modo [241=774142 774242
0.3 + Nlngun nodo. Nodo [25 1-806488 266500
Modo [261=838658 838758
024 Nodo [271=870916 871016
Modo [28 1=9@3174 2@3274
01 Modo [29 1=935432 235532
MNodo [381=967690 967790

00

T T T T T
499000 499500 500000 500500 501000

Figura 2.11 Pulsos gaussianos viajando del centro del hilo dieléctrico hacia los extremos a 1,000
pasos temporales de simulacion.
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Si ampliamos el pulso derecho podemos observar mayores detalles de la onda que va
viajando hacia la derecha. En las Figuras 2.12 y 2.13 vemos que todavia tenemos un pulso
gaussiano perfecto que viaja suavemente por el material homogéneo de vidrio, y no ha sufrido
ningun tipo de perturbacion.

07 odo[16 1=516078 516178
. odo [171=548336 548436
g odo [181=5885%4 580694
S 06
o) odo[191=612852 612952
O odo [201=645118 6452108
S 054 i
o odo [211=677368 677468
= 1 odo [221=709626 789726
N 0.4 4 odo [231=741884 741984
g odo [241=774142 774242
'8 0.3 1 odo [25 1=806400 806500
g odo [26 1=838658 838758
°? 0.2 4 odo [271=878916 871016
le.l odo [28 1=903174 903274
014 odo [29 1=935432 935532
odo [301=967698 267790
0.0 N7
T 1 ' I T I T 1 ' I
499000 499500 500000 500500 501000
Row Numbers
Figura 2.12 Seleccionamos el pulso de la derecha para verlo méas de cerca.
0.7 -
—_
©
g 064
[}
O
c 0.5 4
S
= ]
= 044
e )
8 03
S 034
P )
o
© 024
x
Ll
01
0.0 -

I M 1 v I ' 1 ' 1 ' I
500600 500620 500640 500660 500680 500700
Row Numbers

Figura 2.13 El pulso de luz ampliado es todavia una gaussiana perfecta y sin ninguna perturbacion.

23



Avanzamos mas la simulacion hasta 3,000 pasos temporales, y observamos que la
onda ya paso el primer nodo, produciéndose un fendmeno interesante. Parte de la onda pasa
a la derecha del nodo acompafada de vibraciones. Otra parte de la onda es reflejada hacia la
izquierda acompafiada de vibraciones también como se observa en el circulo de la Figura
2.14.

0.4 -

0.3 -

0.2 -

0.1 4

0.0

——
-

~

0.1 -

Ex-30 Nodos (1 Millon Celdas)

0.2 4

T T T
200000 510000 520000

Row Numbers

T T
480000 490000

Figura 2.14 El pulso que golpea el Nodo-16 es reflejado hacia atrés en parte, y transmitido en parte

Haciendo un zoom de acercamiento adicional podemos ver mas detalles que ocurren
alrededor del Nodo-16. Se observa el campo eléctrico oscilando fuerte en el frente de la onda
transmitida y desvaneciéndose después con vibraciones menores. Lo mismo ocurre con la
onda reflejada hacia la izquierda, pero con una figura o patrén diferente como se puede
observar en la Figura 2.15
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0.4 -

0.3 -

0.2 S

0.1 -+

00 4——— >

0.1 -

Ex-Nodos cada 30 (1 Millon Celdas)

-0.2 4

T T T T T

T T T
516000 518000 520000

Row Numbers

T T
512000 514000

Figura 2.15 Detalles del fenémeno que ocurre al pasar la onda EM por un nodo de Si O-.

Sacando la Transformada de Fourier de este conjunto de ondas, podemos observar
las frecuencias que estan pasando.

T y T v T v T v T
22.8 -

17.1 4

11.4 -

Magnitude

57 4

0.0 -

T T T
0.00 0.13 0.26 0.39 0.52

Frequency

Figura 2.16 Transformada de Fourier de las ondas transmitidas y reflejadas en el Nodo-16
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Finalmente mostramos en la Figura 2.17 los resultados de la simulacion
computacional después de 800,000 pasos temporales. Se puede observar un patron complejo
de interferencias debido a las ondas transmitidas y reflejadas en cada uno de los nodos
colocados espacialmente de forma periddica a lo largo de todo el material dieléctrico que
conforma el Cristal Fotonico unidimensional. Esas ondas reflejadas y transmitidas siguen
interactuando con el material, produciendo resonancias y vibraciones por un tiempo, hasta
que se van atenuando.

Ex-30 Nodos (1 Millon Celdas)
= =
® 3
1 1

S

A

-0.08

L l L] L] T L 1
0 200000

T T T T
400000 600000 800000 1000000

Row Numbers

Figura 2.17 Patron de interferencias producido en un Cristal Fotdnico unidimensional después de
800,000 pasos temporales de simulacién. A ese tiempo la onda ya pasoé todos los Nodos.

El circulo en la Fig. 2.17 muestra el patron de interferencias que produjo el pulso
gaussiano que originalmente salié del centro del hilo dieléctrico hacia el lado derecho.
También se observa la simetria del mismo patrén de interferencias producido por el pulso
gaussiano que viajo hacia el lado izquierdo.

Este sistema se simulé en un arreglo de 1 millon de celdas para representar la
evolucion del campo eléctrico, y otro mas para el campo magnético.
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2.4 Monitoreo de la sefal eléctrica de un CF 1D mediante un sensor al final

Se afiadio un sensor (detector) al final del CF del sistema anterior con el fin de estudiar
el comportamiento de la sefial eléctrica que llega en ese punto conforme transcurre el tiempo
de simulacion. El esquema del nuevo sistema se muestra en la siguiente Fig. 2.18.

. 101102 EUEIER.  301,302. [OWIE  501,502. N 1,000,000

‘ Incident Sample Transmitted
|

|
THz pulse , e
\ ‘u"\"w"-\.'\—‘.\'-.‘d\’.v—.'.—~ e “ ‘ |P
‘I

N Transmission
| e spectrum

Reference f\n

N/

spectrum  [|" T\

Figura 2.18 En la parte superior se muestra un esquema de la configuracion del nuevo sistema a
estudiar, el cual consiste de un Cristal Fotonico unidimensional con un sensor al final.

Se codificé un programa en C++ que calcul6 la evolucion de la onda EM, y mediante
un sensor se monitoreo6 la sefial eléctrica durante toda la simulacién del sistema para ver que
sefiales llegaban conforme transcurria el tiempo. Al mismo tiempo se fue grabando en un
archivo el tiempo transcurrido vs. la sefial eléctrica en el sensor como se ve en la Fig. 2.19,
para después analizar la informacion.
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- oW

Paso temporal en el cual se
empieza a detectar sefial en
la celda Num 7300 (Columna-1)

"

Iniciamos el contador de paso
temporal a cero. A partir de este
momento nos interesa estudiar
la sefial eléctrica (Columna-2)

4 Ez: Bloc de notas

Archivo Edicion Formato Ver Ayuda

| 9511 @ 0.000000e+000 1.097002e-005 A

7 9512 1 3.333333e-018 03158e-005
9513 2 6.666667e-018 1.319 =005
951 3 1.000000e-017 1.445633e-00

4 1.333333e-017  1.583715e-005
5 1.666667e-017 1.734321e-005

9517 6 2.000000e-017 1.898518e-005
9518 7 2.333333e-017  2.077459e-005
9519 8  2.666667e-017  2.272385e-005 S
9520 9 3.000000e-017  2.484635e-005
9521 10 3.333333e-017  2.715652e-005
9522 11  3.666667e-017 2.966987e-005
9523 12 4.000000e-017  3.240311e-005
9524 13 4.333333e-017  3.537421e-005
9525 14  4.666667e-017  3.860248e-005
9526 15 5.000000e-017 4.210867e-005
9527 16  5.333333e-017  4.591504e-005
9528 17 5.666667e-017 5.004550e-005
9529 18 6.000000e-017 5.452567e-005
9530 19  6.333333e-017  5.938304e-005
9531 20 6.666667e-017 6.464703e-005
9532 21 7.000000e-017  7.034914e-005
9533 22 7.333333e-017  7.652310e-005
9534 23 7.666667e-017  8.320493e-005

v

"~ Convertimos el tiempo a
Segundos (Columna-3)

\
Sefal Eléctrica detectada
(Columna-4)

Figura 2.19 Archivo de monitoreo generado durante la simulacion del sistema. Se guardaron los
valores de campo eléctrico que fueron llegando al sensor.

2.5 Propagacion de una Onda Electromagnética en una Lamina Delgada.

En esta seccidn estudiamos un sistema bidimensional. Consiste en una monocapa
dieléctrica, en la cual se propaga una onda electromagnética como se muestra en la Fig. 2.20.

Figura 2.20 Un pulso de luz puede propagarse en 2D a través de una lamina dieléctrica muy delgada.

Aplicando las Ecuaciones de Maxwell a nuestro problema particular de una lamina
dieléctrica delgada, desarrollamos el modelo matematico. Aplicando la Ley de Faraday

. = B .
usando la Ecuacion VX E = — o5 Y calculando el rotacional obtenemos sus componentes.
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Tenemos el campo

X
F) oF, . [0F,  oF; eléctrico “Ez” con
P - _a?] t+z [‘67 - ‘67] movimiento vertical
E por toda la ldmina.
X
Descomponemos el
— %z, campo  magnético
ot en sus componentes
X, Y, Z
) OE, OH,
Igualando componentes, tenemos que: — % = Mo (2.19)
0E, 0H,,
%z _ 2 2.2
dx at ( O)
. — aD
Aplicando la Ley de Ampere: VXH=]+ -,  tenemos que:
o oA 0 0
x vy 2z
R L W
ox dy oz| Aoy oz { 0x 9z ax dy
H, H, H,
0 o .
o _ 8% - oy  ofl,  omy o, No hay E:ropagamon enll z
-7 VT o porque tenemos una lamina
delgada.
0
0, _ —J 1(@ _ aﬂ) No tenemos flujo de (2.21)
at /e ' e\ox  ay corrientes '

La propagacion de la onda se obtiene resolviendo numeéricamente las ecuaciones
(2.19), (2.20) y (2.21).

2.5.1 Discretizacion de las ecuaciones diferenciales a Diferencias Finitas

Hasta aqui, ya hemos logrado construir un modelo matematico analitico que describe el
comportamiento de nuestro sistema mediante 3 ecuaciones diferenciales parciales, sin
embargo, para poder introducirlas a la computadora y solucionarlas necesitamos

discretizarlas. En seguida se presentan en forma de un cuadro sindptico.
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Leyes de Faraday: Ecuaciones en diferencias finitas

1 1
_9E; _ | OHy |:> nty _ n-z _ At n _on
oy~ Mo Hxi,j% - H"i,f% o Lzijen ~ Bzl (2.22)
dE OH n+ n—t At
o~ Fae Hy”%.j Hy i+5] + hit [Ez i+1j ~ Ez 1,1] (2.23)
Ley de Ampere - Maxwell: Ecuaciones en diferencias finitas
0B, _ 7Jz 1 (aﬂ _ 3&)
at e e\ ox oy ﬂ
E n+1 g At H n+% H n+% H n+% H n+% At n+; 224
zij = Pzij e Viedj o Vil xi.j+%+ -3 g 7 (2.24)

El dltimo paso que se requiere hacer es pasar estas tres ecuaciones de arriba a un
formato de notacion matricial para poderlas trabajar en un Lenguaje de Programacion como
Lenguaje C++.

Las siguientes tres ecuaciones en diferencias finitas ya estan listas para programarlas en
Lenguaje C++:

H[2m + 1][2k][21 + 1] = Hy[2m — 1][2k][20 + 1] — -

[E,[2m][2k][21 — 2] — E,[2m][2k][21]] (2.25)

Ho

Hy[2m + 1][2k + 1][21] = Hy[2m — 1][2k + 1][21] + hATt [E,[2m][2k + 2][21] — E,[2m][2k][21] (2.26)

E,[2m + 2][2k][2] = E,[2m][2k][21] + hA—t [H,[2m + 1][2k + 1][21] — Hy[2m + 1][2k — 1][21] —
Hy[2m + 1][2k][21 + 1] + H, [2m + 1][2k][21 — 1]] (2.27)

2.6 Programacion en Visual C++ , Estructuras de Datos y Algoritmos

Se descargo un Compilador C++, con el fin de codificar en Lenguaje C los algoritmos
de nuestros modelos matematicos desarrollados y realizar las simulaciones requeridas en esta
investigacion. Iniciamos probando y programando los modelos matematicos mas sencillos
como el de la cuerda que se perturba y genera una onda que se mueve a medida que transcurre
el tiempo. Después programamos el modelo matematico discretizado de las Ecuaciones de
Maxwell para un pulso de luz que se mueve por un hilo muy delgado de material dieléctrico.
Seguimos programando y simulando un CF de una dimension, que consistia de un hilo
formado de dos materiales de indice de refraccion diferentes y colocados de forma periodica.
Asi continuamos trabajando, probando, programando y simulando con varios sistemas de
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interés hasta que logramos simular y monitorear la propagacién de pulsos de luz sobre una
ldmina delgada con un punto caliente y por Gltimo una Idmina con un arreglo de puntos
calientes que formaban un Cristal Fotonico bidimensional. Con estas dos Ultimas
simulaciones logramos publicar dos articulos en la revista “Journal of Modern Optics”. La
Figura 2.21 muestra la pantalla de entrada al software.

Micrpsoﬂ'
SO Visual C++ 2010 Express

e —

For Evaluation Purposes Only

Use ofthis sofiware should be limited to
evaluation purposes only.

m—_

=

Maud - Gau-in -
Shortcut Shortcut

Figura 2.21 Pantalla de entrada a Visual C++

La Fig. 2.22 muestra la pantalla del ambiente de desarrollo de Visual C++ Express,
el cual se puede descargar gratuitamente de la pagina de Microsoft, siempre y cuando no se
utilice para fines comerciales. Permite escribir programas en lenguaje C++, compilar y
correrlos para realizar las simulaciones.

File Edit W¥iew Project Debug Teoeols Window Help

P T e 2| # a9 - - | P [Debug -| [win32 - | &% |
PO b an | = 2
M Sclution Explorer Pulso.cpp™ 3
=]
=] [ = | = (Global Scope)
5 ; Solution 'Pulse’ (1 project]
EBN . [T Pulso Swvoid ciniciales() {
= > (g External Dependencies £f 0 elrser();
5 ~ [ Header Files MN=12; LS 16
m . M=8; 13

[ Resource Files ure][1l1=1;

- 4
= [ Source Files u[1][1]-2.5;
=l ReadMetxt u[1][2]=@.5;

}

—Iwvoid calcula() {
for(t=1;t<=M-1;t++)
for (i=1:;i<=N-1;i++)
ult+1][i]=u[t][i+1]+u[€][i-1]-u[t-2][i];
¥

Slwoid dimprime() {
printf (" \ninin™);

for(t=8; t<=M; t++) {
for(i=0; i<=N; i++)
primtf("%7.2F ", u[t][i]);
printf("\n");

Figura 2.22 Ambiente de Programacion de MS Visual C++
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El método FDTD se basa en intercalar los campos eléctricos y magnéticos para que
se generen mutuamente. Las Figuras 2.23 y 2.24 permiten comprender el algoritmo de
calculo para poderlo programar en una computadora.

Problema-1: Para la propagacion de una onda electromagnética en un Cristal Fotdnico
unidimensional tenemos el siguiente esquema de la Fig. 2.23:

¢ H, = Campo Magnético E, = Campo Eléctrico
Tiempo

80,000

o] 1 2 ... 7,320 Posicion Espacial =

Figura 2.23 Campos Eléctrico y Magnético entrelazados. Propagacion en una dimension

Este sistema se pudo representar y resolver usando un arreglo bidimensional para el
Campo Eléctrico y otro igual para el Campo Magnético. Las corridas de los procesos de
simulacion para este sistema duraron hasta 12 Hrs. en una Computadora Personal,
dependiendo de los pasos temporales que le ddbamos.

Problema-2: Para la propagacion de una onda electromagnética en un Cristal Fotonico
bidimensional disefiamos la estructura de datos mostrada en el siguiente esquema:

o H,
HEEEN

[ 1]
= Ez
(g™

©

oy e H,

(T T] m=

o 1 2 3 a4 s & 7 8 —» Kk

Figura 2.24 Campos Eléctrico y Magnético entrelazados en capas. Propagacién en dos dimensiones
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A primera vista vemos en la Fig. 2.24 que necesitamos un arreglo tridimensional para
representar el Campo Eléctrico y otro para el Campo Magnético, pero estudiando los
algoritmos usados por Sullivan [2], se encontré que era posible trabajar la dimension del
tiempo de forma Idgica en la programacion. Sin embargo, debido a que las dimensiones de
este arreglo 2D siguen siendo muy grandes, se sobrepasd la capacidad limite de
direccionamiento de los arreglos y nos vimos obligados a mudar nuestro trabajo al area de
Supercomputo ACARUS [13]. La computadora utilizada se muestra en la Figura 2.25.

IDAD DE SONORA

er de mis Huos hard mi Grandeza”

|
S
| ]
.
| ]
0
[
[
[
u
P
».
-
-
@
I

Figura 2.25 Sistema ACARUS de la Universidad de Sonora usado para simulaciones computacio-
nales con altas demandas de recursos de velocidad y memoria.

Algoritmo de Calculo.

A continuacion, se muestra un algoritmo muy simplificado para calcular en el tiempo y
en el espacio los campos Eléctrico y Magnético de la onda que va propagandose sobre el
material dieléctrico. Este algoritmo sirvio como una guia general para mostrar como deberia
ser solucionado el problema y codificar el programa en Visual C++.

Este algoritmo omite muchos detalles de programacion tales como la lectura de
parametros de inicio, impresion de resultados numéricos en un archivo texto para su uso
posterior, etc. El algoritmo simplificado se presenta en la Figura 2.25.

33



Inicio

y

=1 nsteps
=1 KE2
=1 KE3

:

|-
P

for (I=1; IKKE2; |++)
for (k=1; k<KE3; k++)

* Calcula el Campo Electrico

if (k >= int(KE3*0.75))
EZ[24[2*K]=E2[2][2%K] + dt/(h*eL)*(Hy[2*][2*k+L]- Hy[2* [[2*k-L]- HX[2*+ L2k I+ HX[2#1- 1] 2*K]);
else  Ez[2*][2*K]=Ez[2*][2*K] + dt/(h*e0)*(Hy[2A[[2*k+L]-Hy[2A[2*k-1]-Hx[2* 1+ 1][2*KI+HX[24-1][2*K]);

m++

y

[* Colocar Pulso Gausiano al Centro

Ez[kc][kc]= Ez[kc][kc] + pulse;

for (I=1; IKKE2; |++)
for (k=1; k<KE3; k++)

/* Calcula el Campo Magnetico en “x” y en “y”
Hx[2*+1][2*K]=Hx[2*I+1][2*k] - dt/(h*m0)*(Ez[2*|+2][2*K]-Ez[2*(][2*k]);

Hy[2][2*k+1]=Hy[24][2*k+1] + dt/(h*mO)*(Ez[24][2*k+2]-E2[24][2*K]);

|

m < nsteps

Fin

Figura 2.25 Algoritmo simplificado del calculo de campos Eléctrico y Magnético.
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2.7 Conclusiones

Hasta aqui se ha logrado adquirir conocimientos generales del interesante mundo de
la nanotecnologia, sus métodos de trabajo, sintesis, caracterizaciones, equipos Yy
herramientas, estudio de la estructura y propiedades de los materiales, lectura de
publicaciones cientificas y aplicaciones de la nanotecnologia en diversos campos.

Nos hemos concentrado y adentrado en el estudio, modelacion matemaética y
simulacion computacional de Cristales Fotonicos de una dimension; se ha estudiado los
principios, variables y ecuaciones que describen el movimiento de las ondas
electromagnéticas en una y dos dimensiones con todas sus implicaciones. Usando
computadoras personales, hemos logrado simular propagacién de ondas en materiales
dieléctricos periédicos en una dimension, con un millén de celdas.

Trabajamos unas simulaciones en Supercoémputo ACARUS por la necesidad que se
tuvo de mayor capacidad y potencia de cobmputo para simular propagacion de ondas EM en
laminas dieléctricas con mallas de 12,000 X 12,000 celdas.
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Capitulo 3

Solucion numérica de las Ecuaciones de Maxwell
para estudiar Sefales Fototérmicas en una
monocapa dieléctrica

Resumen

Se estudia la propagacion de un pulso electromagnético en una superficie-monocapa
dieléctrica con un punto caliente. El indice de refraccion en la monocapa cambia localmente
en cada punto. Se asume que la perturbacién de la funcion dieléctrica en cada punto (x, y) se
describe mediante un término proporcional a 1 / r, donde r es la distancia desde el punto
caliente hasta (x, y). Se envia un pulso electromagnético al centro de la monocapay se estudia
su propagacién resolviendo numéricamente las ecuaciones de Maxwell en la superficie
dieléctrica. Esta es la version ondulatoria del estudio geométrico Gptico presentado por
Selmke y Cichos de manera didactica en [Am. J. Phys 2013, 81 (6), 405-413]. Una vez que
el pulso pasa por el punto caliente, aparece una pequefia perturbacion en la onda frontal (sefial
fototérmica). La solucion numérica se monitorea en varios puntos y se obtiene informacion
adicional al hacer la Transformada de Fourier de las sefiales.

Abstract

Propagation of an electromagnetic pulse in a dielectric monolayer surface with a hot
point is studied. Refractive index in the monolayer is changed locally. It is assumed that the
perturbation to the dielectric function in each point (x, y) is described by a term proportional
to 1/r, where r is the distance from the hot point to (X, y). An electromagnetic pulse is sent
along the monolayer and its propagation is studied by solving the Maxwell equations
numerically in the dielectric surface. This is the ondulatory version of the optical geometric
approach presented by Selmke and Cichos in a didactic manner [Am. J. Phys 2013, 81 (6),
405-413.]. Once the pulse passes through the hot point, a small perturbation appears in the
front wave (photothermal signal). The numerical solution is found in several points and
additional information is obtained by making the Fourier Transform of the signals.

3.1 Introduccién

Una particula afectada por un potencial V() descrita por la mecanica clésica, puede
tener una analogia en la 6ptica geométrica cambiando V(X) por el cuadrado del indice de
refraccién. Esta relacion formal ha sido utilizada para estudiar un problema en mecéanica para
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trasladar la solucién a un sistema interesante en la optica (1-7). Uno de ellos es una particula
metalica esférica dentro de un medio dieléctrico, de tal manera que la particula es
calentada primero con un laser. El indice de refraccién se modifica en cada punto (x), de
modo que el nuevo sistema puede ser descrito afiadiendo un nuevo término que perturbe a la
funcién dieléctrica. Esto es proporcional a 1/r, donde r es la distancia desde el punto caliente
a (x). La analogia con la mecanica es una particula cuyo movimiento se produce en un plano,
el problema de Kepler. Por lo tanto, es posible pensar en una monocapa dieléctrica con un
punto caliente que se puede producir por algin medio externo, y asi la deteccion fototérmica
pueda ser estudiada.

Una referencia muy interesante con la mecanica clasica fue publicada en 2012 por
Selmke y colaboradores (8). Ellos estudiaron un rayo laser calentando una nanoparticula (NP)
para modificar el indice de refraccion y lanzaron un segundo haz de luz para estudiar como
cambia su trayectoria. Ellos también estudiaron la sefial fototérmica relativa, que se define
como el cociente del cambio en la potencia detectada, dividida por la potencia cuando no hay
lentes térmicas. En las referencias (9,10) el tema de estudio es un sistema en el cual el indice
de refraccion tiene la siguiente forma: n(r) =no+ R An/r. Aqui no es el indice de refraccion
sin perturbacion térmica, R es el radio de la NP (la fuente de calor) y An=(dn/dT) (Q/4nkR)
es el llamado contraste del indice de refraccion. An depende de los pardmetros del material:
el coeficiente termo-refractivo dn/dT, la conductividad térmica k y Q la fuente de calor. Estos
tipos de sistemas son importantes para construir un dispositivo conocido como Microscopio
de lentes térmicas (11-17).

Hasta este punto, tenemos un enfoque basado en la mecanica clasica para conocer su
analogia en la dptica geométrica. Pero ;qué acerca de la generalizacion para ondas? Ellos
analizaron varias analogias que se pueden establecer con la Difraccion de Fresnel, las cuales
son Utiles para describir experimentos de dispersion nuclear, interferometria molecular o
difraccién atémica a través de rendijas. Estas analogias muestran que la ecuacion de
Schrddinger puede ser utilizada para tratar el fendmeno de ondas. Basta con cambiar el
potencial V(x) por el indice de refracciéon n(x). Por tanto, un problema de la mecéanica
cuéntica se puede usar para obtener resultados en la Optica, asi una vez mas, la mecéanica es
util para estudiar un fendmeno de otras ramas de la fisica. En este documento se expone un
enfoque novedoso alternativo para calcular la Sefial fototérmica. Se escriben las ecuaciones
de Maxwell para el campo electromagnético en una monocapa dieléctrica y se obtiene la
solucion numérica utilizando el método de Diferencias Finitas en el Dominio del Tiempo
(FDTD) con un software casero. La propagacion de la onda en la superficie de la monocapa
dieléctrica puede calcularse en tiempo real y al graficar los resultados se observa claramente
la distorsion. Las sefiales EM de siete puntos (detectores) son guardadas en un archivo cuando
la funcién dieléctrica cambia como 1/r y cuando no hay punto caliente, y al final se evalla
la razon de cambio de ambas.

37



Ademas, puesto que la sefial eléctrica se calcula respecto al tiempo, puede hacerse un
analisis de Fourier para mostrar las diferencias en el dominio de las frecuencias.
Este capitulo esta organizado de la siguiente manera: primero se describe el sistema en la
seccion 3.2, el desarrollo matematico se presenta en 3.3, un problema de prueba se muestra
en 3.4, la propagacion de la onda en una monocapa dieléctrica con un punto caliente en 3.5,
la sefial fototérmica y la transformada de Fourier se presentan en 3.6 y las conclusiones en la
seccion 3.7.

3.2 Descripcion del Sistema

El sistema fisico es una superficie (monocapa dieléctrica) con un punto caliente
producido de alguna manera. El procedimiento para hacerlo podria ser calentando una
pequefia nanoparticula en contacto con la superficie o iluminando la monocapa directamente
con un Laser perpendicular. Después, se incide un segundo laser al centro de la superficie
para que se propague, como se muestra en la Figura 3.1. En una analogia con el problema de
Kepler, los rayos se doblan alrededor del punto caliente.

1 Source 3.
2 Hot point "
3 Bending paths

Figura 3.1 Punto caliente en lamonocapa dieléctricay un pulso de luz desde el centro de la superficie.

Observando trabajos anteriores (8), vemos que cada rayo alrededor del punto caliente
se desvia de manera tal que la trayectoria es matematicamente igual al movimiento de una
particula en un potencial proporcional a 1/ r, donde r es la distancia al punto caliente. Para
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saber qué sucede con un pulso, se colocan siete detectores en forma simétrica alrededor del
vector de propagacion de la onda. La sefial se guarda en un archivo en tiempo real cuando la
onda llega a ellos. El sensor numero 1 esta en linea recta a la fuente de la onda y el punto
caliente, mientras que los sensores numero 2, 3 y 4 estdn ubicados a la derecha. Esto es
suficiente para saber qué sucede al lado izquierdo porque los resultados son simétricos a esa
linea, ver Figura 3.2.

Sensors

Photothermic signal
(red) where we place
the sensors.

Figura 3.2 Se colocan cuatro sensores en la sefial fototérmica para estudiar y medir el campo eléctrico

3.3 Modelo matematico

El pulso se propaga en el tiempo segun las ecuaciones de Maxwell. Los campos D,

E, H y B estan relacionados por las ecuaciones constitutivas: D = ¢ E y B = u H.

El modelo usado para la monocapa dieléctrica asume E; perpendicular al plano,
mientras que Ex = Ey = 0 y Hx y Hy son diferentes de cero. Las ecuaciones de Maxwell se
escriben de la siguiente manera:

OH, &

= (3.1
OH,  OE,
W T oax (32)
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Estas ecuaciones se discretizan utilizando el método de diferencias finitas en el
dominio del tiempo (FDTD). El algoritmo se puede consultar en un “review™ que esta
disponible (18). EI método FDTD fue propuesto por K. S. Yee (19) en 1966, como una
herramienta numérica para resolver las ecuaciones de Maxwell. La técnica alterna los campos
eléctrico y magnético en una malla para obtener las soluciones en tiempo real. Si se conserva
la condicion estable (criterio de convergencia de Courant), produce una evolucion temporal
muy estable y mantiene una precision hasta del segundo orden.

3.4 Problemas de prueba

Se resolvieron tres problemas de prueba para demostrar que los principios basicos en
los que se basan nuestros modelos matematicos son correctos. Simulamos en lenguaje C ++
los elementos preliminares que utilizariamos en esta investigacion, antes de pasar a nuestro
tema principal de investigacion.

3.4.1 Problema-1

El primer problema consiste en una pequefia lamina de material dieléctrico de un solo
material, al que le colocamos un pulso de luz gaussiano que se propaga, y obtuvimos los
resultados de la Figura 3.3.

Figura 3.3 Propagacion de un pulso gaussiano de luz a 50 pasos temporales de simulacién sobre una
malla de 60 x 60 nm de un solo material.
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El pulso de luz se hace incidir en el centro de la ldmina y se propaga hacia afuera en
todas direcciones del plano conforme transcurre el tiempo. El campo eléctrico se mueve hacia

arriba y hacia abajo conforme transcurre el tiempo y forma un crater expandiéndose hacia
afuera con direccione a las orillas de la malla de simulacion.

3.4.2 Problema-2

Tenemos una lamina dieléctrica delgada que consiste de dos materiales de indice de
refraccion diferentes (n1=1 and n»=1.3), en la cual colocamos un pulso gaussiano de luz para
que se propague, y obtuvimos los resultados siguientes en las Figuras 3.4 y 3.5. Al principio
la simulacion es igual a la anterior, pero cuando la onda penetra el segundo material (que
empieza en la cuarta parte de la lamina) a 400 pasos temporales de simulacion
aproximadamente, esta cambia y se distorsiona de acuerdo con la ley de Snell.

Figura 3.4 Propagacion de un pulso gaussiano de luz en una lamina dieléctrica delgada que consta
de dos materiales de indice de refraccion diferentes.

I Material-2
I Material-2

J Material-1
Material-1
L) T,

I Material-2
J Material-1

g

o 0 20 4 50 &

(a) (b) (c)

Figura 3.5 Propagacién de un pulso gaussiano de luz a (a) 350, (b) 500 y (c) 600 pasos temporales
en una lamina con dos dos materiales de indice de refraccion diferentes.
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Amplificando la Figura 3.5(c) para cuando han transcurrido 600 pasos temporales de
simulacion y dibujando un circulo y lineas de referencia para observar mas claramente el
fendmeno que estd ocurriendo, podemos ver en la Figura 3.6 la refraccion de la luz
cumpliendo con la Ley de Snell.

30
(a)
Figura 3.6 Grafica que muestra el fendmeno de refraccion al pasar luz de un material a otro.

Amplificando ain més la Figura 3.6 (a) y colocando un transportador encima,
podemos leer el angulo de refraccion de la luz en la Figura 3.7.

Snell’s Law:
n1 sin €1 = no sin 6

Calculations:

;M sin6,

6,= sin
2 n2

1) sin(45
0,= sin‘l% = 32.95°

Figura 3.7 Midiendo el angulo de refraccion y verificando con la férmula de Snell.
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3.4.3 Problema-3

El tercer problema consiste en calcular la Permitividad Eléctrica en toda la lamina
cuando tenemos una nanoparticula metélica caliente sobre ella. La nanoparticula caliente
hace que la temperatura de la lamina dieléctrica cerca de ese punto, la permitividad eléctrica
y el indice de refraccion aumenten a medida que nos acercamos. Entonces la permitividad no
es una constante y depende de la distancia a la nanoparticula caliente.

El modelo es una idealizacién tal que el punto caliente tiene dimensiones muy
pequefias en comparacion con la zona extendida donde un laser real puede calentar. Entonces,
denotando como a y R las dimensiones caracteristicas del sistema y el punto caliente,
respectivamente, se asume que R << a. Ademas, nn es el indice de refraccion del medio,
mientras que An es una magnitud tipica de la desviacion local de ny debido a la temperatura.
El indice de refraccion local depende de la posicidn de la siguiente manera:

, Ran
n?(r) = n2, (1 +— ) (3.4)

La solucién numeérica se encuentra en un espacio escalado por la transformacion:
1
r = Bx, con B tal que tenemos que  &(x) = g, (1 + ;) (3.5)

Si x = 0, la permitividad eléctrica se define utilizando el promedio de ocho puntos
separados: Axv/2 cuatro de ellos, y Ax los otros cuatro. Después de eso tomamos Ax = 1 nm.
Esta convencion arbitraria no tiene impacto en la simulacién. Finalmente escribimos:

e(x) =g [1 + (1 + \/%)] (3.6)

Conn?(r)=e(r) y mni =¢ donde g, es la permitividad eléctrica en el vacio. Se
codific6 un programa de computadora para calcular la permitividad eléctrica en toda la malla
y guardar en un archivo los datos como se muestra en la Figura 3.8.

%1 1_Caleula_PermElectrica - Microsoft Visual C++ 2010 Express (Administrator) 21 1_Calcula_PermElectrica - Microseft Visual C++ 2010 Express (Administrater)
file Edit View Project Debug Tools Window Help File Edit View Project Debug Tools Window Help

| @ % an - =| » [Debug «winaz2 || (e Pl e T | % - = | B [Debug <] [win32
P bl an| = 2 P R A =

1_Calcula_Permil
1_Calcula_PermElectrica.cop _Calcula_Perm

(Global Scope)

(Global Scope) - win

FILE =*fp, *fp2, *fopen();

int _tmain(int arge, _TCHAR® argv[])
la Permitividad Electrica en todo el area bidimensional {

reparacion para modelar un Cristal Fotonico en 2D calcula();

imprime();

_getech();
raturn 8;

#include "stdafx.h" 3

#include <math.h>

#include <stdio.h> void calcula() {

#include <stdlib.h> For (x=8; x<=NX;

#include <conio.h> For(y= ¥; yee)
r=sqrt(pow(double(x-xo),2)+pon(double(y-yo),2));

#define N 5@

#define NX 4*N if (r==0.0) e[x][y]=e@*(1.0+sqrt(2.@)*Alfa);

#define NY 4*N else elx][y]l=e0*(1.0+Alfa/r);

void calcula();
void imprime();

d prime() { // Imprime propagacion del Campo Electrico
rrrrr _t = fopen_s(&fp, "Permitividad.x1s", "w");
double e[NX][NY]; for(iz +3{
int 4, 3, % v; v;3+4){
int x0=125, yo=125; intf(fp, "%el \t",e[i][i1);
/ fp! tf(fp, "%6.3F \t",e[i][jl);
double @ = 8.85487817e-12, Alfa=1.0; ¥
double r; fprintf(fp,"\n");

b
FILE *fp, *fp2, *fopen(); 5 felose(fp);

Figura 3.8 Cddigo C++ que calcula la permitividad eléctrica en toda la malla.
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Graficando el archivo generado con el codigo anterior con la permitividad eléctrica
de toda la malla obtenemos la Figura 3.9.

Electric
Permittivity

4.85€-011

1. ABE'OH

4 11E0M
1.405‘012
3_70E‘012

Jaer®®

s

oo

m
Figura 3.9 La permitividad eléctrica va aumentando conforme nos acercamos al punto caliente

Se estuvo probando con diferentes pasos temporales de simulacién y tamanos de
malla. Se hicieron muchas simulaciones para buscar a prueba y error los tamafios y
pardametros mas adecuados. En la Figura 3.10 se observan los rebotes indeseados en los
extremos de la malla. Nos dimos cuenta que necesitdbamos una malla mucho mas grande
para evitar este problema.
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Figura 3.10 Rebotes indeseados en el borde izquierdo y en la parte inferior de la malla
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Se identifico la sefial Fototérmica y se ubicé la posicién ideal para colocar los
sensores virtuales para monitorear la sefial de campo eléctrico, ver Figuras 3.11y 3.12.
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0025
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Figura 3.12 ldentificacion detallada de todos los elementos
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3.5 Propagacion de onda en una monocapa dieléctrica con un Punto
Caliente

Colocamos el punto caliente a 100 unidades de longitud a la derecha del centro de la lamina
dieléctrica, luego colocamos un pulso electromagnético gaussiano de luz al centro del espacio
numeérico para comenzar la simulacion y ver cdmo avanza su propagacion desde el centro
hacia afuera.

La Figura 3.13 muestra las graficas a 200, 250 y 300 pasos temporales de simulacion en (a),
(b) y (c) respectivamente. La sefial fototérmica aparece a los 250 pasos de simulacion y es muy clara
en la Figura 3.13 (c) en forma de una protuberancia a la derecha. Se puede hacer una comparacion
entre las Figuras 3.1 y 3.10. Existe una clara relacion entre las trayectorias de los rayos de luz en la
Optica geomeétrica, la drbita de una masa en el problema de Kepler en mecénica y la deformacion
observada a la derecha de la Figura 3.13 (b) y la Figura 3.13 (c). Ademas, la solucién numérica
muestra un circulo interno mas pequefio que crece, localizado al centro del pico agudo de la funcion
dieléctrica modificada. Esto acta como un pico repeliendo la onda.

Figura 3.13. Propagacion de la onda electromagnética y su colision con el punto caliente. Simulacion a los:
a) 200, b) 250 y c) 300 pasos temporales.

3.6 Midiendo la sefal fototérmica con sensores y evaluando la
Transformada de Fourier

Como se explico anteriormente, la sefial fototérmica se estudia detectando el pulso
electromagnético en siete sensores colocados en puntos equidistantes a la fuente de la onda. Las
mediciones se realizaron en la simulacion cuando un punto caliente esta presente y cuando no lo esta.
Los resultados se pueden ver en la Figura 3.14.
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Figura 3.14. Comparacién del campo eléctrico con y sin punto caliente. La sefial fototérmica se evalGa en los

siete sensores.

Como este es un pulso que evoluciona en el tiempo, la sefial electromagnética se detectd y
monitore0 respecto al tiempo. Esto se muestra en la siguiente Figura 3.15:
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Figura 3.15. Sefal eléctrica vs. tiempo (seg) en cada uno de los sensores.

Podemos observar que el valor maximo va disminuyendo mientras los detectores se
alejan de la linea recta mencionada anteriormente. Calculando la transformada de Fourier de
la sefial eléctrica vs. tiempo (seg.) obtenemos la Figura 3.16, que nos muestra qué frecuencias
estan presentes en nuestros datos y en qué proporciones. Se descubrié que cada sensor
colocado en la red para monitorear los datos del campo eléctrico con respecto al tiempo
registraba diferentes frecuencias.
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Figura 3.16. La Transformada de Fourier de la Sefial Eléctrica nos da diferentes frecuencias en cada sensor.

3.7 Conclusiones del primer articulo

Se estudio la propagacion temporal de un pulso electromagnético gaussiano en una
monocapa dieléctrica con un punto caliente. Se supuso que el indice de refraccion se modifica
mediante la adicion de un término proporcional a 1/ r, por lo que las ecuaciones de Maxwell
se resuelven numéricamente para obtener resultados complementarios al enfoque geométrico
Optico presentado por Selmke y Cichos. La onda difractada se registra en siete puntos
(detectores) y la sefial fototérmica se dibuja claramente.

El célculo del cociente del campo eléctrico con y sin punto caliente se obtienen para
cada detector. En las imagenes obtenidas se presentan pequefios circulos de una onda
secundaria que es rechazada desde el origen del punto caliente donde la funcion dieléctrica
es perturbada. Tratando cada sefial como una serie de tiempo, se obtiene y grafica la
transformada de Fourier.

Esperamos que nuestro estudio pueda ser Gtil como guia en el disefio de detectores de
sefiales fototérmicas para detectar peliculas delgadas dieléctricas en contacto con
nanoparticulas metalicas calientes.
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Capitulo 4

Simulacion computacional de un Cristal Fotonico
bidimensional sintetizado con puntos calientes en un
dielectrico

Resumen

Este es un estudio tedrico para mostrar la posibilidad de construir un cristal fotonico
(CF) bidimensional colocando un arreglo geométrico de puntos calientes en una lamina
dieléctrica que modifiquen localmente la funcién dieléctrica de la ld&mina de manera
periddica. El arreglo considerado esta formado por 121 puntos calientes dispuestos en forma
cuadrada, de modo que la funcion dieléctrica, (), es periddica. Un pulso gaussiano EM de
luz se incide al centro de la ldmina, propagandose a través de todo el dieléctrico. Una serie
de sensores se colocan al final del arreglo cerca de la zona de deteccion, los cuales monitorean
la sefial EM, colectan datos y los almacenan en archivos. Los datos recopilados muestran un
patron de difraccion con propiedades que pueden estudiarse mediante métodos tedricos. El
experimento se simula utilizando el método de Diferencias Finitas en el Dominio del Tiempo
(FDTD) para resolver las ecuaciones de Maxwell.

Abstract

This is a theoretical study to showcase the possibility of constructing a two-
dimensional photonic crystal (PC) by placing a geometric array of hot spots on a dielectric
layer that modify locally the dielectric function of the layer in a periodic manner. The array
considered is formed by 121 hot spots laid out in the shape of a square, such that the dielectric
function, &(7), is periodic. A Gaussian electromagnetic (EM) wave packet is emitted from
the center of the layer, propagating through the entire dielectric. A series of sensors placed
at the end of the array near the detection zone, which model the measurement of the dispersed
EM signal, collect the data and store it in files. The data collected shows a diffraction pattern
with properties that can be studied through theoretical methods. The experiment is simulated
using the Finite-Difference Time-Domain method (FDTD) to solve the Maxwell equations.

4.1 Introduccidén

El objetivo de este trabajo es explorar la propagacion de la luz a través de una
nanocapa dieléctrica con puntos calientes dispuestos periédicamente, que se han colocado en
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el material con el fin de producir modificaciones localizadas en su indice de refraccion. Esta
es una forma de unir los efectos de varias nano-lentes en una pequefia region del medio.

El efecto de un punto caliente se conoce como lente fototérmica. Esto fue reportado
por primera vez por Gordon y colaboradores en 1965 [1]. Ellos mostraron que si un haz de

2 - . s
luz de la forma E () = Eye~("/w0)” se enfoca en el material, producira un aumento local de
temperatura, AT = w3; donde el indice de refraccion n, del material cambiara localmente
su valor, para producir un indice de refraccion modificado de la forma: n = ny[1 + 6§ (r/wg)?].

Ellos también encontraron que estos cambios deberian ser del orden de 5 x 1075,

En 1981, Dovichi y Harris [2] midieron la efectividad de las lentes térmicas por la
magnitud de la divergencia del mismo rayo laser que sirvio para calentar la muestra. También
detectaron modificaciones en un haz secundario que viajaba a través de la zona calentada.

También en 1981, Jackson y colaboradores [3] estudiaron el comportamiento de un
haz de luz en un medio con un indice de refraccion no homogéneo causado por cambios en
la temperatura. Encontraron que, cuando una cantidad Q (7, t) de calor por unidad de volumen
se deposita, entonces el indice de refraccién, n(7,t), varia de acuerdo a la siguiente
expresion:

n(#,t) =ny + ;Z—;‘ATt donde R(dn/dT)AT ~10~* para liquidosy ~ 107> para solidos.
El método de deteccion fototérmica también fue propuesto por Tokeshi y
colaboradores en 2001 [4], cuando detectaron las modificaciones de una onda
electromagnética que pasaba por una solucién que contenia un tipo especifico de moléculas.
Descubrieron que los cambios en la temperatura modifican la sefial de luz en la solucion.

En 2003, Zharov y Lapotko [5] hicieron un experimento con nanoparticulas de {250,
100, 40, 10} nm. De una suspension de nanoparticulas diluidas a aproximadamente 10108
ml ™, tomaron aproximadamente 5 ul y las colocaron en un portaobjetos de vidrio. Calentaron
las nanoparticulas con un laser de 532 nm con un ancho de pulso de 8 ns. El diametro del haz
era de 20 um y la energia variaba en (0.1-300) wJ. Luego se aplico un segundo laser con una
longitud de onda de 639 nm y un ancho de pulso de 13 ns como sonda para detectar las
nanoparticulas. Su conclusion fue que las imagenes encontradas se debieron a la presencia
de nanoparticulas de 250, 100 y 10 nm en la solucion.

En 2010, Gaiduk y colaboradores [6] prestaron atencion a la resolucion de la
microscopia fototérmica considerando la relacion sefial / ruido (SNR). Consideraron la
potencia disipada por el haz que calienta las nanoparticulas y la temperatura maxima
alcanzada. Encontraron experimentalmente la potencia disipada mas baja que permitia un
mayor aumento de temperatura, dentro de los valores aceptables de la SNR. Obtuvieron
imagenes de nanoparticulas donde la SNR era 20 y 8.
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Un articulo de revision en 2014, escrito por Vermeulen y colaboradores [7], clasifica
las técnicas de microscopia fototérmica como un método de muy alta sensibilidad y
estabilidad de la sefial, también enumera las ventajas y desventajas.

En 2012, Selmke y colaboradores [8] estudiaron un sistema fisico en el que un rayo
laser calienta una nanoparticula para modificar el indice de refraccion y luego emite un
segundo haz de luz para estudiar como cambia su trayectoria. Analizaron el problema
haciendo una analogia entre la dptica geométrica y la mecanica newtoniana. Basado en la
hipétesis de que el indice de refraccion se comporta como 1/r, establecieron una analogia
con el problema perturbado de Kepler y obtuvieron la distancia focal efectiva. También
estudiaron la sefial fototérmica relativa, que se define como el cociente del cambio en la
potencia detectada sobre la potencia cuando no hay lente térmica. Una exposicién mas
didactica se puede encontrar en la referencia [9].

Por otro lado, se ha analizado una forma de tratar los fendmenos de onda utilizando
una analogia entre la Optica geométrica y la ecuacion de Schrdodinger independiente del
tiempo. La idea es que el indice de refraccion, n(r), esta relacionado con los potenciales
mecénicos, V(r). Por lo tanto, el problema de una particula en mecénica cuantica puede
usarse para obtener resultados de un fenémeno Optico relacionado. Se ha realizado un
tratamiento del mismo problema resolviendo numéricamente las ecuaciones de Maxwell
[10].

Un cristal fotonico es un material con una funcion dieléctrica periodica. Puede ser
unidimensional, bidimensional o tridimensional y puede estudiarse de varias maneras:
método de expansion de onda plana, método de elementos finitos, método de Diferencias
Finitas en el Dominio del tiempo (FDTD), Bloch wave-MoM vy otros. La propagacion de
ondas electromagnéticas a través de obstaculos organizados en algun orden fue estudiada por
primera vez por John Strutt (Lord Rayleigh) en 1892 [11]. Ademas, en la linea de desarrollos
matematicos, Gaston Floquet encontrd en 1883 una expresion general para la solucion de las
ecuaciones lineales con coeficientes periodicos [12]. Este resultado fue redescubierto por
Felix Bloch en 1928 para el caso de los electrones en la fisica del estado sdlido, de modo que
la funcion de onda se puede escribir como un producto de una onda plana y una funcion
periddica que tiene la misma periodicidad que un potencial que actla sobre los electrones
[13]. Ahora se sabe que la solucién de onda obtenida por Bloch es una version de lo que se
conoce en matematicas como el Teorema de Floquet. El resultado basico es que las ondas de
electrones que viajan a través de un potencial periddico de un cristal tienen energias con
bandas separadas por espacios, por lo que hay estados prohibidos. En el mismo sentido, las
ondas electromagnéticas se propagan a través de una estructura espacial periodica de tal
manera que hay frecuencias prohibidas. Ohtaka [14] tratd una red tridimensional de esferas
dieléctricas idénticas. Encontrd6 una ecuacion para las frecuencias de la onda
electromagnética y demostré que hay difraccion de la luz ultravioleta y visible. La
propagacion de la luz en estructuras estratificadas periodicamente fue estudiada por Rusell
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en 1986 [15]. Estudio la propagacion de ondas electromagnéticas en un medio periédico, de
modo que la funcion dieléctrica se da de la siguiente manera:

e(#) = &o(1 + cosk - 7)

Encontré una expresion llamada ondas Opticas de Floquet-Bloch. Segin Soukoulis
[16], los primeros investigadores en encontrar un procedimiento para obtener una estructura
dieléctrica periddica con una banda prohibida fotonica real fueron Ho y colaboradores [17]
mediante el uso de un método de expansion de onda plana para resolver las ecuaciones de
Maxwell para la propagacion de ondas electromagnéticas en una malla periddica de esferas
dieléctricas en un fondo dieléctrico uniforme.

Un método util para estudiar la propagacion de ondas electromagnéticas en este tipo
de material es el enfoque de Diferencias Finitas en el Dominio del tiempo (FDTD), que se ha
convertido en una herramienta numérica estandar en las ultimas dos décadas. Recientemente
se ha utilizado para explorar el cambio de la forma del pico y el ancho de banda del espectro
en la eficiencia de fotoluminiscencia en silicatos con Au depositado [18]. Este método tiene
varios desarrollos recientes. Uno de ellos es un sistema donde las ecuaciones de Maxwell se
acoplan a las ecuaciones de velocidad para el nimero de portadores en las bandas de
conduccion y de valencia [19].

Construir un cristal fotonico es un proceso complejo que implica mucho trabajo de
laboratorio. Es por eso que el proposito de este trabajo es explorar teéricamente la opcion de
obtener un material con un indice de refraccion periddico que aparece debido a una serie de
puntos calientes producidos por el calentamiento local de ciertas regiones de la monocapa
dieléctrica con un l&ser. Esto se hara considerando 121 puntos calientes producidos de alguna
manera en la monocapa, de modo que una onda que viaje a través de la superficie encontrara
que la funcién dieléctrica cambia por la temperatura local de la lamina dieléctrica.

Este articulo de investigacion esta organizado de la siguiente manera: el sistema fisico
se describe en la segunda seccion. El método matematico utilizado para estudiar la respuesta
del sistema se presenta en la tercera seccidn, y los resultados de la simulacién se dan en la
cuarta seccion. Finalmente, se discuten las conclusiones.

4.2 Descripcion del Sistema

Con la ayuda de un laser incidiendo perpendicularmente sobre una placa perforada
con un arreglo cuadrado de 11 x 11 pequefios agujeros, que dejan pasar luz, y a su vez
iluminan una monocapa dieléctrica; se forma un Cristal Fotdnico a causa del arreglo cuadrado
de 121 puntos calientes equiespaciados que provocan que se modifique periddicamente la
permitividad eléctrica del material alrededor de esos puntos.
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Los 121 puntos calientes en una monocapa dieléctrica se distribuyen como se muestra
en la Figura 4.1.

OOOOQOOQOQ

Hot spots

Figura 4.1 Capa dieléctrica muy delgada con 121 puntos calientes.

La funcidn dieléctrica de la regién alrededor de cada punto caliente cambia, de tal
manera que en cualquier punto # hay un valor local dado por la expresion:
e(r) = &(1 + a/7), donde r es la distancia de 7 al punto caliente. Se pueden encontrar mas
detalles en la referencia [10]. Los picos de permitividad se forman como una funcion
dieléctrica periodica como la que se muestra en la Figura 4.2.
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Figura 4.2 Una parte de la monocapa que muestra 16 puntos calientes. La funcion dieléctrica
presenta picos agudos periédicos.
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Una vez que se han creado los puntos calientes, se emite un pulso gaussiano desde el
centro de la lamina dieléctrica. El sensor O es alcanzado primero y registra la onda antes de
pasar por la zona de puntos calientes. Méas all& de esta zona hay una zona de deteccion con
25 sensores. El objetivo de esta simulacion es estudiar la evolucion en el tiempo del pulso
que se propaga a través del arreglo experimental.

Ample nurherical space

Effective
umerical

oooo0000OOCOO
oooo0o0000OCOO
oooo0000O0COOO
W oooo0000000
oooo00000CO0OC
a > oooo00000OCOO
v oooo00000OOOO
oooo00000O0COO
€ oooo0000COOCOO
oooo0000C0OOCOO
oooo0000O0OCO®

\ \ Y

Hot spots

O
®
-
™
o3
o
a
oy
3
™

Figura 4.3 Arreglo experimental simulado. Se usa un espacio numérico grande para poner los limites
lejos. El pulso se emite desde el centro de la lamina, y avanza hasta que el Sensor-0 registra la onda.
La zona de detectores, que contiene 25 sensores, se encuentra a la derecha del Cristal Foténico.

4.3 Respuesta del Sistema
4.3.1 Modelo Matematico

Con los campos D, E H B,

relacionados por las ecuaciones constitutivas:

D=c¢E, H= iﬁ, y la densidad de corriente en el régimen en el que la ley de Ohm es vélida:

J = oE; Las ecuaciones de Maxwell se escriben de la siguiente manera:

(4.1)

(4.2)

(4.3)

(4.4)



Las ecuaciones (4.1) y (4.2) contienen la naturaleza dinamica de los campos eléctricos
y  magnéticos. Estas se  discretizan  utilizando el método  FDTD.
Monsefi y colaboradores analizaron el problema de la propagacién de una onda
electromagnética en un sistema como el anterior [20] utilizando FDTD. Las ecuaciones a
resolver en este caso son:

oH, OE,
— —_ 4! 5
“ot =3y (4.5)
oH, OE,

—_ —— = 4‘.
ot 0x (4.6)
0E, 1(0H, OH, @7

ot e\ ox 0dy '

Como Ax = Ay = h, es suficiente usar "h" en la discretizacion. Las ecuaciones (4.5),
(4.6) y (4.7) se aproximan con diferencias finitas de la siguiente manera:

t+3 ez, Bt .

Hx Z[I'l]] = Hx Z[ll]] + W{EZ[LJJ + 1] _EZ[l']]} (4 8)
TP N | -

Hy Z[I'l]] = Hy Z[ll]] + m{EZ[L + 11]] _EZ[l']]} (4 9)

A
Ez*Mij] = Ezlij] + h—;{Hy[i.j] —Hyli = 1,j1 = Helt, 1+ Hlij - 11} (4.10)

De aqui en adelante, solo se monitorea un componente del campo eléctrico, Ez.

Como es bien sabido, el método FDTD fue propuesto por K. S. Yee [21] en 1966 para
resolver numéricamente las ecuaciones de Maxwell. La técnica de integracién alterna los
campos eléctricos y magnéticos en una malla para obtener las soluciones en tiempo real y
produce evoluciones temporales muy estables. La precision se mantiene hasta el segundo
orden. Se pueden encontrar un par de revisiones accesibles sobre el tema en [20] y [22], y se
puede encontrar una exposicion didactica en [23]. El algoritmo fue codificado en C ++, y
para simplificarlo, el espacio numérico donde se hizo la simulacién tuvo paredes reflejantes.
Estas se colocan a distancias lo suficientemente lejos como para evitar los efectos producidos
por los rebotes de las ondas EM contra las paredes. Esto aumenta el tiempo de célculo
necesario para que termine la simulacion, pero no de manera prohibitiva.

Se hicieron varias corridas de simulaciones para ver como avanzaba la onda EM en
la ldmina dieléctrica hasta que a prueba y error pudimos establecer a cuantos pasos
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temporales de simulacion nos convenia parar. Basicamente deseabamos que la onda
alcanzara a pasar todo el CF para monitorear el campo eléctrico y observar los efectos
producidos.

La siguiente Figura 4.4 muestra la distribucion de todos los elementos en una malla
de 6000 x 6000 celdas cuadradas. La zona de detectores se encuentra en x g [2500,3500], y &
[4500,4700].

6000 0.02
5000 P e f"hoh)m( 0.015
™. Crystal
EM Wave
Expanding '4 .
outwards \ Electric signal in
the sensors area
4000 500 nm ‘ 0.01
Sensor-1
Sensor-2
3000 o 0.005
/ : i Sensor-25
Fulse Of_ : 1,000 nm
2000 light origin 0
Sensor-0
1000 -0.005
0 -0.01

0 1000 2000 3000 4000 5000 6000

Figura 4.4 Distribucion de los elementos en el espacio numérico en el paso temporal 4000. La malla
es un cuadrado de 6000 x 6000 celdas. La barra verde en el lado derecho muestra la zona donde se
monitorea y guarda el campo eléctrico durante la simulacion.

Después de hacer varias simulaciones, se descubrié gque el pulso alcanza la zona de
detectores después de 4000 pasos temporales. Después de eso, el valor de Ez se guarda en
dos tipos de archivos de datos: 1) El valor del campo eléctrico en toda la zona de detectores,
en el tiempo t = 4000, y 2) el valor de la onda mientras alcanza cada uno de los 25 detectores.
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El segundo tipo de archivo constituye una serie temporal. Los archivos de datos se describen
en la siguiente Tabla:

Tabla 4.1 Archivos generados.

ARCHIVO DESCRIPCION

Contiene el campo eléctrico cambiando con el tiempo mientras el pulso
Sensor-0 pasa a través de un punto ubicado antes que alcance la zona que contiene
los puntos calientes. Esta es una serie de tiempo.

Sensor-1
Sensor-2 Contienen el campo eléctrico cambiando con el tiempo mientras el pulso
Sensor-3 pasa a través de puntos ubicados dentro de la zona de detectores. Ver
Figura 4.3. Estas son series de tiempo.

Sensor-25

Es como una fotografia de toda el area de sensores (dimensiones de 200 x
Sensor Area | 1000) nm. cuando llevamos 4,000 pasos de simulacion. Es un Archivo
generado en la simulacion después de que el pulso ha sido difractado.
Contiene el valor absoluto al cuadrado de E, en el tiempo t = 4000. Ver
Figuras4.4y 4.5

4.4 Resultados de la Simulacion

Se emitieron dos tipos de pulsos de luz gaussianos en el centro de la lamina
dieléctrica:

20-T\2
pulsel = 50 e_O'S( 6 ) (4.11)
o 5(20—T)2 T
pulse2 = 50e "°\'100/ cos (T[ * %) (4.12)

donde T es el paso temporal.

La onda circular producida fue monitoreada para obtener los datos como se
menciono anteriormente. El coseno que se encuentra en el pulso2 hace que el pulso creado
tenga una forma de onda diferente que el perfil gaussiano del pulsol. Esto se discute mas
adelante.
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4.4.1 Vista panoramica de la magnitud del campo eléctrico Ez después de 4000 pasos
temporales

El archivo con el valor absoluto al cuadrado de E, en el paso temporal T = 4000 se
grafico para obtener una fotografia de la difraccion en el area de sensores. El primer pulso se
uso para comprender el efecto de los puntos calientes en la sefial electromagnética. EI valor
absoluto elevado a la segunda potencia se presenta en el eje vertical en la Figura 4.5 (A). Se
puede ver la distribucion de la energia electromagnética en varios niveles agregando planos
horizontales. En 4.5 (B) y 4.5 (C), se agregaron planos en los niveles 0.30 y 0.35,
respectivamente. Ahi se muestra un patrén de difraccion debido a que la onda ha pasado a
través del conjunto de puntos calientes. Hay una simetria con respecto a un eje central. Esto
sugiere que este material esta actuando como un cristal foténico.

50 S~ |/ ~_l/ 150
~J e
200

*\,,-‘
200 °

Figura 4.5 Pulso 1 difractado. Vista 3D del cuadrado del campo eléctrico después de 4000 pasos
temporales en un rectangulo de 200 x 1000 nm. (A) E2 de los datos obtenidos, en (B) se muestra (A)
con un plano de corte a 0.30 unidades, en (C) se muestra (A) con un plano de corte a 0.35 unidades.

El pulso 2 tiene un coseno como factor, esto con la intencion de buscar un efecto
adicional al observado en la Figura 4.5. Una distribucion espacial de la magnitud del campo
eléctrico E, se puede ver en la Figura 4.6, incluida la posicion de los 25 detectores. Un patrén
de interferencia que es simétrico a un eje central puede observarse nuevamente. Debido a
esta simetria, es suficiente considerar las series temporales de solo 13 sensores, con el sensor
1 colocado en (2760, 4600), el sensor 2 en (2780, 4600) y asi sucesivamente; tal que el sensor
13 (el sensor colocado en el eje de simetria) se encuentra en (3000, 4600).
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Figura 4.6 Pulso 2 difractado. Vista panoramica de la magnitud del campo eléctrico después de 4000
pasos temporales. Todos los sensores estan ubicados en y = 4600, mientras que la abscisa se
incrementa en 20 unidades para separar un detector del siguiente.

El patron resultante se modifica por la presencia del coseno en el pulso 2. La simetria
axial se conserva, pero el méximo en el centro que podia visualizarse claramente en la Figura
4.5 no esta presente en la Figura 4.6. Hay cinco maximos localizados en la Figura 4.5 pero
ninguno en la Figura 4.6. Otra diferencia es la aparicion de varias crestas y valles en el patron
de la Figura 4.6.

4.4.2 Sefales evolucionando en el tiempo en puntos fijos. Pulso 1 y pulso 2

El campo eléctrico E; oscila con el tiempo mientras el pulso pasa a través de los
detectores. Se encontrd que los pulsos 1y 2 se filtran de diferentes maneras a través de los
121 puntos calientes. La Figura 4.7 muestra la evolucién temporal del pulso 1y el pulso 2 a
medida que cada uno pasa a través de los detectores dentro del area de sensores. En ambas
Figuras, la linea negra representa el pulso detectado por el sensor 0, y las curvas de color
representan el pulso detectado por los otros sensores. Como se puede ver, la evolucion
temporal del campo eléctrico E, (de ambos pulsos) se comporta de manera diferente entre si,
esto se debe al factor coseno presente en el pulso 2.
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Figura 4.7 Dependencia temporal de los campos eléctricos en cada sensor. (a) Pulso 1. (b) Pulso 2.
Las lineas negras representan el pulso registrado en el sensor 0 en ambos casos.

4.4.3 Valores maximos para el campo eléctrico en cada sensor.

La estructura observada en las Figuras 4.5 y 4.6 muestran una superficie donde la
magnitud de E, tiene picos distribuidos espacialmente. En el mismo sentido, el campo
eléctrico registrado en los 25 sensores también muestra un patron de difraccion, como se
puede ver en la Figura 4.8. Esto se hace tomando los valores mas altos alcanzados por el
campo en cada uno de los sensores. Una de las diferencias mas distintivas entre el pulso 1y
el pulso 2 es que el pulso 1 se difracta, produciendo un maximo en el centro del patrén
formado, con otros cuatro maximos distribuidos simétricamente; mientras que el pulso 2
presenta un patrén diferente, donde el maximo en el centro no es el mas alto, sino que los dos
en cada lado alcanzan los valores mas altos.
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(a) Sensors (b) Sensors

Figura 4.8 Valores maximos del campo eléctrico E, en los 25 sensores. (a) muestra los maximos del
pulso 1, (b) muestra los maximos del pulso 2.
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4.4.4 Transformada de Fourier

Una vez que el pulso se difracta, cada pulso muestra un comportamiento diferente en sus
frecuencias. Se hizo la transformada de Fourier de cada sensor (0, 1, 2, ..., 25), se calculé el
cuadrado del valor absoluto y se graficd. Todos los resultados se compararon con la
transformada de Fourier del pulso registrado en el detector 0. Se encontrd que:

a) El pulso 1 (puramente exponencial), muestra intensidades mas altas cerca de cero y
todas las curvas son funciones mondtonas que disminuyen con las frecuencias. La linea
azul en la Fig. 4.9 (a) es el resultado de la transformada de Fourier en el sensor 0, antes
que el Cristal Fotonico difracte la sefial.

b) Despueés de la difraccion, varias curvas son muy similares a la curva roja. De modo
que en algunos detectores hay frecuencias desplazadas que aparecen en intervalos
donde no habia nada.

¢) Con el pulso 2 hay una curva unimodal en el sensor 0 y formas similares después de la
difraccion. Ver Figura 4.9 (b).
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Figura 4.9 Valor absoluto de la transformada de Fourier de ambos pulsos difractados. (a) Pulso 1, la
linea azul corresponde al sensor 0, las curvas de los sensores 1 a 13 son similares al sensor 1. (b)
Pulso 2, la linea azul corresponde al sensor 0, las lineas de colores a los otros sensores.

4.4.5 Valores Maximos para el valor absoluto al cuadrado de la Transformada de
Fourier del campo eléctrico en cada sensor.

Como se esperaba, los valores absolutos al cuadrado de la transformada de Fourier
muestran un patron de difraccion, como se muestra en la Figura 4.10. Se tomaron los valores
maximos de cada sensor y se graficaron. El caso del pulso 1 aparece en la Fig. 4.10 (a), el
caso del pulso 2 se puede observar en la Fig. 4.10 (b). La presencia del coseno en el pulso 2
hace una gran diferencia.
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Figura 4.10 Maximos del cuadrado del valor absoluto de la transformada de Fourier de cada sensor.
(a) es el resultado del pulso 1. (b) es el caso del pulso 2

4.5 Conclusiones del segundo articulo

Se estudio la propagacion de dos tipos de pulsos EM a través de una monocapa
dieléctrica. EIl dieléctrico contiene un arreglo cuadrado de 121 puntos calientes para
modificar localmente el indice de refraccion a una razén de 1/r, donde r es la distancia al
punto caliente mas cercano. Las ecuaciones de Maxwell se resolvieron numéricamente
utilizando el método FDTD. La distribucidon de la energia electromagnética en un tiempo fijo,
se grafico en una franja de 200 nm. Hay un patrén de difraccion causado por la presencia del
arreglo de puntos calientes. La onda se monitore6 y registré en 26 puntos (sensores) de la
lamina dieléctrica obteniéndose una serie temporal para cada sensor. Se hace una descripcion
de la configuracion espacial y de la frecuencia. Ambos muestran un patrén de difraccion, de
modo que la respuesta del arreglo de puntos calientes puede considerarse como un cristal
fotonico bidimensional.
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Capitulo 5
Conclusiones generales de esta tesis

5.1 Del articulo cientifico presentado en el Capitulo 3

El articulo presentado en el Capitulo 3 de esta tesis tiene la siguiente utilidad
nanotecnoldgica:

Una sefal electromagnética de longitud de onda A permite observar objetos cuyo
tamario es de hasta A/2. Si la longitud de onda mas corta de luz visible es la del color azul,
con 440 nm, esto significa que un cuerpo de tamafio nano metrico no puede ser detectado
directamente por medio de microscopios 6pticos. La conclusion del articulo muestra que es
posible construir un dispositivo dptico que permite detectar objetos nano métricos de manera
indirecta si se le coloca sobre una nano capa dieléctrica y esta se calienta mediante un laser
que incida de manera perpendicular a la superficie. EI calentamiento local modificara el
indice de refraccion y ocurrird un patron de interferencia que puede ser detectado con
sensores adecuados.

5.2 Del articulo cientifico presentado en el Capitulo 4

El articulo presentado en el Capitulo 4 de esta tesis tiene la siguiente utilidad
nanotecnologica:

La construcciéon de un cristal fotdénico bidimensional es un proceso sumamente
complicado. EIl resultado del articulo muestra que es posible formar un cristal foténico
bidimensional si se ilumina y calienta localmente una monocapa dieléctrica para formar
puntos calientes distribuidos geométricamente. El proceso de filtrado mediante alguna clase
de criba pasa a ser el nuevo reto tecnolégico.
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ABSTRACT

Propagation of an electromagnetic pulse in a monolayer surface with a hot point is studied. Refrac-
tive index in the monolayer is changed locally. It is assumed that the perturbation to the dielectric
function in each point (x, y) is described by a term proportional to 1 /r, where r is the distance from
the hot point to (x, ¥). An electromagnetic pulse is sent along the monolayer and its propagation is
studied by solving the Maxwell equations numerically in the dielectric surface. This is the ondulatory
version of the optical geometric approach presented by Selmke and Cichos in a didactic manner
[Am. J. Phys 2013, 81 (6), 405-413.]. Once the pulse passes through the hot point, a small pertur-
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propagation

bation appears in the front wave (photothermal signal). The numerical solution is found in several
points and additional information is obtained by making the Fourier Transform of the signals.

1. Introduction

A particle acted by a potential V(x), described by classi-
cal mechanics, can have an analogy in geometrical optics
by changing V(x) for the square of the refractive index.
This formal relation has been used to study a problem
in mechanics to translate the solution to an interesting
system in optics (1-7). One of this is a spherical metallic
particle inside a dielectric media, such that the particle is
heated first by a laser. The refractive index is modified in
each point (X), such that the new system can be described
by adding a new perturbative term to the dielectric func-
tion. This is proportional to 1/r, where r is the distance
from the hot point to (¥). The analogy with classical
mechanics is a particle whose motion occurs in a plane,
the Kepler problem. Therefore, it is possible to think in
a dielectric monolayer with a hot point that can be pro-
duced by some external mean, so that the photothermal
detection can be studied.

A very interesting link with classical mechanics was
published in 2012 by Selmke et al. (8). They studied a
laser beam heating a nanoparticle (NP) to modify the
refractive index and launch a second beam of light to
study how its path changes. They also studied the rel-
ative photothermal signal, which is defined as the quo-
tient of the change in the power detected divided by the
power when there is no thermal lens. In the references
(9,10) the subject of study is the system in which the

index of refraction has the following form: n(r) = ny +
RAmn/r. Here ny is the refractive index without thermal
disturbance. R is the radius of the NP (the heat source)
and An = (dn/dT)(Q/4m«R) is the so-called refractive
index contrast. An depends on the material parameters:
the thermo-refractive coefficient dn/dT, the heat con-
ductivity « and Q being the heat-source power. These
kinds of systems are important to get a device known as
thermal lens microscope (11-17).

Until this point, there is an approach based on clas-
sical mechanics to know its analogy in geometric optics.
But, what about the generalization for waves? They ana-
lyzed several analogies that can be established with the
Fresnel diffraction, which is useful for describing exper-
iments of nuclear dispersion, molecular interferometry
or atomic diffraction through openings. These analogies
showed that the Schrédinger equation can be used for
the wave phenomena. It is enough to change the poten-
tial V(x), for the refractive index n(x). Thus, a problem
of quantum mechanics can be used to obtain results in
optics, so that, once again mechanics is useful to study
a phenomenon of other branches of physics. An alter-
native approach is presented in this paper to draw the
photothermal signal. Maxwell equations for the electro-
magnetic field in a monolayer are written and its numer-
ical solution is obtained by using the finite difference
time domain method (FDTD) with a homemade soft-
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ABSTRACT

This is a theoretical study to showcase the possibility of constructing a two-dimensional photonic
crystal (PC) by placing a geometric array of hot spots on a dielectric layer that modify locally the
dielectric function of the layer in a periodic manner. The array considered is formed by 121 hot
spots laid out in the shape of a square, such that the dielectric function, £(7), is periodic. A Gaus-
sian electromagnetic (EM) wave packet is emitted from the centre of the layer, propagating through
the entire dielectric. A series of sensors placed at the end of the array near the detection zone, which
model the measurement of the dispersed EM signal, collect the data and store itin files. The data col-
lected shows a diffraction pattern with properties that can be studied through theoretical methods.
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The experiment is simulated using the Finite-Difference Time-Domain method (FOTD) to solve the

Maxwell equations.

1. Introduction

The goal of this paper is to explore the propagation of
light through a dielectric nano-layer with periodically
arranged hot spots that have been made on the material
with the purpose of producing localized modifications to
its refractive index. This is one way to join the effects of
several nano-lenses in a small region of the medium.

The effect of one hot point is known as a photother-
mal lens. This was first reported by Gordon et al. in 1965
(1). They showed that if a light beam of the form E(r) =
E‘ge_”-’r“’U'l focuses on a material, it will produce a local
increase in temperature, AT = wﬁ; where the refractive
index np of the material would locally change its value,
to produce a modified refractive index of the form: n =
np[1 + 8(r/wp)?]. They also found that these changes
should be of the order of 5 x 107°.

In 1981, Dovichi and Harris (2) measured the effec-
tiveness of the thermal lenses by the magnitude of the
divergence of the same laser beam that served to heat
the sample. They detected modifications in a secondary
beam travelling through the heated zone as well.

Also in 1981, Jackson et al. (3) studied the behaviour
of a beam of light in a medium with a non-homogeneous
refractive index caused by changes in temperature. They

found that, when a quantity Q(7, t) of heat per unit vol-
ume is deposited, then the refractive index, n(¥, ), varies
according to the expression:

R dn
n(T, ) = ny + p E'T.f_\xTE
where R(3n/8T)AT ~ 10~* for liquids and ~ 107> for
solids.

The photothermal detection method was also pro-
posed by Tokeshi et al. (4), when they detected the mod-
ifications of an electromagnetic wave passing through a
solution that contained a specific kind of molecules. They
found that the changes in the temperature modifies the
light signal in the solution.

In 2003, Zharov and Lapotko (5) did an experiment
with nanoparticles of {250, 100, 40, 10} nm. From a
suspension of nanoparticles diluted to approximately
107-10° ml™!, they took about 5l and placed them on
a glass slide. They heated the nanoparticles with a laser
of 532 nm with a pulse width of 8 ns. The diameter of the
beam was 20 pm and the energy varied in (0.1-300) pJ.
Then applied a second laser with a wavelength of 639 nm
and pulse width of 13 ns as a probe to detect the nanopar-
ticles. Their conclusion was that the images found were

CONTACT Adalberto Corella-Maduefio @ adalberto.corella@fisica.uson.mx @ Departamento de Fisica, Universidad de Sonora, Bivd. Luis Encinas y

Rosales 5/N, Col. Centro, Hermosillo, Sonora, México

© 2019 Informa UK Limited, trading as Taylor & Francls Group

71



APENDICE - B
Algoritmos de Programas de Computo

B.1

Este Algoritmo es el fundamento base sobre el que se fueron agregando elementos
adicionales a los demas programas de computo. Se trabajo con una malla muy pequefia de
60 x 60 celdas con el fin de comprobar si nuestros célculos de propagacién de ondas
electromagnéticas en una lamina dieléctrica estaban correctos.

I/ Pruebal.cpp : Defines the entry point for the console application.
/I Autor: Marco A. Molina G. en Doctorado UNISON

I

/I Simulacion de la propagacion de un pulso gausiano de luz a travez
// de un material dielectrico en 2 dimensiones.

// Calculo de los campos Electricos y Magneticos (Ez, Hx, Hy) con
Il <<<<< SIN FRONTERA Absorbente >>>>>

#include "stdafx.h"
#include <math.h>

#include <stdio.h>
#include <stdlib.h>
#include <conio.h>

#define IE 60
#define JE 60

void inicializaciones();
void calcula();
void imprimeFoto();

double gal[IE] [JE], dz[IE][JE], ez[IE][JE], hx[IE][JE], hy[IE][JE];
int 1, n, i, j, ic, Jjc, nsteps;

double ddx, dt, T, epsz, pi, epsilon, sigma, eaf;

double t0, spread, pulse;

FILE *fp, *fp2, *fopen();
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( Inicio )

IE = JE =60
ic=1E2

Inicializar variables:

T=0
je=JE2

Calculo del Campo Electrico en toda la Malla:

Ciclo n = 1 to nsteps {

T++
Cicloj=1to JE {
Cicloi=1toIE{
Dzfilljl = ....
}
pulse =

dz[ic]fjc] = pulse;

Cicloj = 1 to JE {
Cicloi=1toIE{

/f Renglones
/I Columnas

/I Calcular pulso gausiano
/I Colocar pulso

/ Calcular Campo Electrico Ez

Ez{ilj] = -....

}

Ciclo j = 0 to JE-1{
Cicloi=11tolE-1{

/f Calcular Campo Magnetico Hx

Hx[il] = -....

}
}

Cicloj=0to JE-1{
Ciclo i =11to IE-1{
Hy(ilo] =

/I Calcular Campo Magnetico Hy

Fin
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B.2

Este Algoritmo considera una lamina conformada de 2 materiales de indice de

refraccion diferentes.
Inicio ) Diagrama-2
Y

Lamina compuesta de dos
materiales diferentes.

Inicializar variables
Vidrio-fd2d_3.1-V2.cpp
|E = JE=60 T=0

ic=IE/2 jc=JE2

Calculo del Campo Electrico en toda la Malla:
Ciclo n = 1 to nsteps {
T++
Cicloj=1toJE { // Renglones
Cicloi=1tolE { // Columnas
if (j >= int(JE*0.75))  Dz[ilj]= ....... /I Vidrio
else Dz[il[j] = ... Il Vacio
}
}
pulse = ..... /I Calcular pulso gausiano
dz[ic][jc] = pulse; /f Colocar pulso
Cicloj=1t0JE { /f Calcular Campo Electrico Ez
Cicloi=1to IE
EZ[illj] = ...
}
Cicloj=0to JE-1{ /I Calcular Campo Magnetico Hx
Cicloi=1to IE-1
Hx(ill] = ...
}
Cicloj=0to JE-1 { / Calcular Campo Magnetico Hy
Cicloi=1to IE-1
R[] = ...
}
}
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B.3

Este Algoritmo calcula la permitividad eléctrica en toda la Malla cuando calentamos
un punto de la lamina con un laser. Se modifica grandemente el indice de Refraccion
alrededor de ese punto caliente.

(oo ) Diagrama-3

Calcula la Permitiv.Elec. En una
Malla con un punto Caliente.

L 1_Calcula_PermElectrica.cpp
Inicializar variables
NX=NY= 200 r=0.0
Xo = Yo =125 e[NX][NY]

Calculo de Permitividad Electrica en toda la Malla:

Ciclo x =0 to NX {
Cicloy=0to NY {
r=sqrt [ (x-Xo)’ + (y-Yo)*]
if(r=0.0) e[x]ly]=e0*[1+sqrt(2)*Alfa]

else e[x]ly]=e0*[1+ Alfa/r]

Fin
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