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Resumo

Neste estudo, um filtro plasmonico compacto em nanoescala foi proposto e analisado
numericamente. O filtro plasmoénico é baseado em nanofitas de grafeno acopladas a um
ressonador também de grafeno em forma de disco com cortes laterais horizontalmente
e com inclinagdo de 45°, depositados sobre substrato dielétrico de silica (Si03) e silicio
(Si), operando na regiao THz. Investigamos estruturas simples que permitem ajustar
a frequéncia de ressonancia do ressonador. Este trabalho fornece uma solugao viavel
para estruturas de nano-filtros plasmoénicos de grafeno para uso futuro em aplica¢oes de

dispositivos plasmonicos altamente integrados em regioes de THz e FIR.

PALAVRAS-CHAVE: Grafeno, filtro, terahetz, ressonador e guia de onda e telecomunica-

coes.



Abstract

In this study, a compact nanoscale plasmonic filter was proposed and numerically analyzed.
The plasmonic filter is based on graphene nanoribbons coupled to a disc-shaped graphene
resonator with horizontal side cuts and 45° orientation, deposited on a dielectric substrate
of silica (Si0;) and silicon (S%) , operating in the THz region. We investigated simple
structures that allow tuning the resonance frequency of the resonator. This work provides
a viable solution for graphene plasmonic nanofilter structures for future use in highly

integrateds plasmonic device applications in THz and FIR regions.

KEYWORDS: Graphene, filter, terahetz, resonator, waveguide and telecommunications.
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1 INTRODUCAO

Nos ultimos anos, tem despontado o interesse pela nanociéncia e nanotecnologia,
que por sua vez, demonstra uma verdadeira revolugao cientifica. Desta forma, varios
materias vém tomando destaque, dentre os quais o grafeno, que surge a partir da sintese
do grafite através do método de esfoliagdo mecanica. Este alotropo do carbono cujo
isolamento gera um material bidimensional e possui espessura monoatémica, o mesmo,
possui propriedades de suma importancia para a comunidades cientifica, no qual encontra-
se: resisténcia mecanica, mobilidade eletronica, condutividade térmica, flexibilidade, area

superficial especifica elevada [1,2].

Estudos demonstram que o grafeno é um dos principais materiais quando o assunto
sao nanodispositivos operando nas faixas: infravermelho e terahetz. Dentre os dispositivos
estao: células solares, transitores, baterias, switch, divisores de poténcia e filtros [3]. O
grafeno possui uma excelente interacao com ondas eletromgnéticas na regiao T'H z com
uma pequena banda de espectro que fica na regiao fotonica, no entanto, possui um grande
potencial em diversas aréas da telecomunicacgao, onde sua radiacao é nao ionizante com

poder elevado de penetragao e altas taxas de transmissao de dados [4-6].

As ondas plasmoénicas no grafeno, os SPP, tornam o material uma excelente
alternativa para dispositivos nanofotonicos, tornando mais vantajoso do que utilizar metal,
devido as suas propriedades fisicas ajustaveis para ajustes dindmicos atraves da insercao de
campo magnético externo, bem como dopagem quimica sem quaisquer alteragdes nas suas
propriedades geométricas. Por sua vez, o grafeno possui alta capacidade de confinamento

de plasmons, o que possiblita dispositivos compactos e velozes [7-9].

Neste trabalho temos como objetivo desenvolver um filtro de frequéncia baseado em
grafeno operando na regiao THz. O mesmo possui dois guias de onda acoplados frontalmente
a um ressonador circular para a modelagem do dispositivo utilizamos software Comsol.
Realizamos cortes no ressonador que denominamos: de fora pra dentro e cortes em 45°, com

intuito de analisarmos a interferéncia do cortes em relagdo a transmissao do dispositivo.

No Capitulo 2, introduzem-se os conceitos basicos de nanotecnologia, eletromagne-

tismo, conceitos de grafeno e filtros eletromagnéticos

No Capitulo 3, sao mostrados os modelos de condutividade elétrica para o grafeno
aplicado na modelagem, bem como a geometria do dispositivo e o seu principio de
funcionamento. Posteriormente, é feita uma breve revisao a respeito de guias de onda e

analise do acoplamento do ressonador aos guias de ondas.

No Capitulo 4, sao apresentados os resultados que obtivemos através do filtro: com



Capitulo 1. INTRODUCAO 15

1 corte de fora dentro, corte em 45° e sem corte.

2 No Capitulo 5, realizamos as consideracoes finais mostrando nossos principais resul-

3 tados, bem como apontando as principais dificuldades, além pretensoes para o dispositivo.
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2 ASPECTOS TEORICOS

Neste Capitulo pretendemos introduzir os conceitos basicos de nanotecnologia,

eletromagnetismo, conceitos de grafeno e filtros eletromagnéticos.

2.1 Nanotecnologia

O termo nanotecnologia foi introduzido pela primeira vez pelo japonés Norio
Taniguch para designar uma nova tecnologia que entraria no mercado, a mesma trabalha
com a utilizacdo de materiais na escala nanométrica, onde tem atraido atencao das
industrias, como também dos estudiosos, as pesquisas com nanomaterias despontam
devido as propriedades de grande valia para as grandes empresas, tornando-o assim mais
eficientes os seus produtos, algumas destas propriedades podem ser mencionadas, dentre as
quais: térmicas, 6pticas, magnéticas, eletronicas, dentre outras. Sendo assim, o investimento
em estudos de nanociéncia vem crescendo assiduamente no decorrer dos anos, onde se
movimenta o valor de 40 bilhoes de dolares por ano. alguns paises tem sido propulsores
nesse ramo de conhecimento, como: Estados unidos, Japao, Coréia do sul, china, por sua
vez, estes paises sao os que mais investem em nanociéncia e no programa de investimentos

em estudos na area e possui um contingente elevado de patentes. [10, 11]

2.2 Utilizacao da nanotecnologia na indistria

A descoberta do universo quantico, bem como a necessidade de novas de tecnologias
para diversos ramos do conhecimento, dentre os quais: engenharia, medicina, automobi-
listica, telecomunicagoes, dentre outros, fizeram-no proliferar iniimeros estudos sobre a
parte microscopica, entao, trazem consigo a necessidade de miniaturizacao dos dispositivos
como: sensores, placas maes, transistores, baterias, capacitores, filtros de frequéncia e
assim por diante. Sendo assim, a nanotecnologia aponta-se como uma ferramenta de
suma importancia para suprir tais necessidades, pois, seu ramo de estudos pode situar na
manipulacao individual de atomos, moléculas, fo6tons, com a criacdo de dispositivos na

escala nanometrica [12, 13]

E notério que a nanotecnologia estd presente em nosso cotidiano através de objetos
como: notebooks, celulares, televisdes, dentre outros. Através disso, percebemos a grande
diversidade de elementos tecnolégicos existentes em nosso cotidiano, alguns elementos
tomam destaque no ramo de estudos na esfera nanotecnologia, devido aos seus altos indices

de condutividade (térmica e elétrica), resisténcia mecanica, assim por diante [12].
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2.3 Equacoes de Maxwell e condicdes de contorno

No preludio, apés a descoberta experimental de Oerted de que a corrente continua
pode gerar um campo magnético B , através disso, surgiu a possibilidade de investigacao
de que um campo magnético B poderia gerar eletricidade. Em 1831, foi descoberto que
um campo magnético varidvel no tempo gera um corrente elétrica [14]. Na fisica possui um
ramo bastante conhecido que é o eletromagnetismo, o mesmo comporta estudos dos campos
elétricos e magnéticos existentes, por sua vez, sao grandezas vetoriais, ou seja, possui
direcao, sentido e modulo. Todavia, o eletromagnetismo ganha expressao matematica
através das equacoes de James Clark Maxwell popularmente conhecidas como equagoes
de Maxwell [15,16], as mesmas, se encontram na forma diferencial e integral na forma

macroscopica no sistema de unidade MKS como demonstrado a seguir:

Equacoes de maxwell na forma diferencial

oD
H=" 2.2
V x T +J, (2.2)
0B
E=— 2.
V x ETE (2.3)
V-B=0, (2.4)

desta forma, podemos mencionar que o J ¢ a desindade superficial de carga é o p¢ densidade
volumétrica de carga. A partir disso, é importante mencionar as relagoes existentes validas
para materiais existentes isotropicos lineares como exemplo: B = pH, podemos observar a
relagdo da densidade do campo magnético (B) com a intensidade de campo magnético
(H), onde p é a permeabilidade magnética. Em seguida, temos D = ¢E, a mesma, faz a
relagdo entre a densidade de campo elétrico (E) e a intensidade de campo elétrico (D)
e € representa a permissividade elétrica, tais elementos mencionados sao propriedades

intrisecas de cada material [17,18].

Em se tratar de grafeno, podemos destacar que é considerado um material 2D, por

conveniéncia esteja no plano XY e definimos J¢ e P¢ como:

Je = Js0(2) (2.5)

Py = Pyi(2), (2.6)
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outro fator importante é o conjunto de equagoes que estao relacionadas as condi¢oes de
contorno, das componentes normais e transversais dos campos elétrico e magnético, na

interface de dois meios.

Ey = Ea (2.7)

Hy, — Hop = J, x 2 (2.8)
Dy, — Doy = Py (2.9)
Bi, = Bay, (2.10)

onde, N trata-se da normal a estrutura. vale a pena salientar, que as equagoes de maxwell
e condigoes de contorno sao pecas fundamentais para a construcao desse trabalho, haja
vista, eficaz para se obter a solugao analitica da camada infinita de grafeno, bem como

subsidiar no uso do programa COMSOL.

2.4 Grafeno

No mundo, existem varias formas alatropicas do carbono como exemplo: diamante,
nanotubo de carbono (NTC), grafite e o grafeno. Devido a crescente demanda mundial
por dispositivos de alto desempenho, os alotropos do carbono tem ganhado destaque no
que tange o rumo das pesquisas para tais dispositivos. Desta forma, torna-se de suma
importancia a definicao do grafeno neste trabalho, pois 0 mesmo é dos grandes expoentes
no que diz respeito a tecnologia. A sua estrutura de uma tnica camada de dtomos de
carbono que estdo sobre uma estrutura cristalina hexagonal hibridizados na forma Sp?

como demonstrado na Figura 2.1, torna esse material muito explorado na comunidade

cientifica.
e et - -5 8
...’. .p’ : !'
.’.O%%‘g’ ®
o _ 0,089
o

Figura 2.1 — Estrutura eletronica e cristalina do grafeno adaptado de [19]

O grafeno é um material bidimensional com espessura monoatoémica, no entanto,
pode ser representado de maneira mais ampla pela juncao de outras folhas de grafeno cuja
a espessura dogz = 0,335nm formado a partir de uma série de ligagdes covalentes, esse
grupo pode interagir através de ligacoes de Van der Waals com outra estrutura acoplada

de folhas de grafeno como representado na Figura 2.2 [19-22] .
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Lizacies Covalentes

_ Plano (002}
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Figura 2.2 — Representacao do grafeno (adaptado de [22])

Esse material possui alta condutividade no que se refere a eletricidade e a energia
térmica, como também uma excelente resisténcia mecanica, em relacdo condutividade
elétrica pode chegar até 2 - 101S/cm, por sua vez a condutividade térmica do grafeno em

temperatura ambiente pode atingir 5000 /m.K [20].

2.4.1 Métodos de sintese do grafeno

Desde a sua descoberta em 2004 por pesquisadores da universidade manchester, no
qual rendeu o prémio nobel de fisica em 2010, alguns métodos de sintese do grafeno foram
descorbertos com a subsequéncia dos dias, dentro os quais estao: esfoliagdo mecénica,
esfoliagdo quimica e deposi¢ao quimica a vapor(CVD). Vale a pena destacar, que os
métodos de esfoliagdo quimica e mecanica derivam do grafite, onde a principal diferenca
seja que na quimica, a estrutura do grafite é tratada através de procedimentos fisicos e
quimicos, enquanto na mecanica acontece a descamacao das laminas de grafeno do floco
de grafite por repeticoes de movimentos de cola e descola, onde a fita adesiva mergulha-se

em acetona.

No método de esfoliagdo mecéanica juntamente com a esfoliagdo quimica é um
processo conhecido com top-down, isso indica que o grafeno pode ser sintetizado por
sepragao ou esfoliagdo, por sua vez, esses métodos de sintese possui um menor valor
econdmico, no qual tornam o processo de sintese muito mais pratico. Na Figura 2.3 temos

a representacao esquematica dos métodos top-down. [23,24]
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GRAFITE
| |
Esfoliagio Esfoliagio
Meciinica Quimica
1D
GRAFITE
| |
Redugio “Tratlamento
Quimica Térmico

Figura 2.3 — Estruturagao do modelo top-down para a sintese do grafeno (adaptado de [23])

Entao, o método de esfoliacao mecanica é processo rudimentar que consiste na
descamacao das monocamadas de grafeno dos cristais de grafite através de fitas adesivas,
onde essas sao banhadas por acetona e dopadas com uma camada de silica (Si0;). em
seguida, as ldminas de grafeno ficam retidas na superficie SiO5/Si na Figura 2.4 demonstra

o processo supramencionado, [21,25].

Figura 2.4 — Método de esfoliagdo mecénica do grafeno (adaptado de [22])

Em seguida, temos o método de esfoliagdo quimica, sendo o método mais adotado
de sintese do grafite devido ao seu custo-beneficio, producao em larga escala e qualidade
do material. Este processo consiste no enfraquecimentos das interagoes de Van der Waals
entre os planos atomicos do grafite, por meio de elementos oxidantes que formam grupos
funcionais em sua camada. através disso, ocorre a formagao de gases gerando rompimentos
nas ligacoes Sp? existentes no plano atéomico do grafite, com isso, forma-se uma folha de

grafite de menor instabilidade. Na Figura 2.5, temos a representacao do método de sintese
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de esfoliacao quimica [21,23,26].

Grafite natural em flocos

Intercalantes
1000 °C por 30 s

Vapor de intercalante

Nanoldminas de Grafite

Moléculas e ions intercalantes

Figura 2.5 — Representacao do método de sintese do grafeno de esfoliagdo quimica (adptado
de [27])

Em 2006 Ruoff e colaboradores divulgaram uma nova rota para obtencao do grafeno
como demonstrado na Figura 2.6, a partir do método de Hummer que tem como objetivo a
reducao do o6xido de grafeno. Sendo assim, o grafeno ¢ disperso em uma solugdo composta
de acido sulftrico, nitrato de sédio e permaganato de potassio em uma temperatura
de 45°C' em duas horas, a partir disso, a formacao de radicais de carboxila e hidroxila
anexados, onde gera a dispersao do grafite, a partir dessa separacao acontece o processo
quimico de redugdo, com intuito de eliminar os radicais anexados e reestabelecer a rede

grafitica inerente ao grafeno [28,29]
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Hummer

e—

Reducdo

e — o
e e o)

Grafite

Oxido de Grafite Grafeno esfoliado
quimicamente

Figura 2.6 — Esfoliagdo quimica pelo método de Hummer (adaptado de [30])

Por ultimo, temos o método de sintese do grafeno deposicao de vapor quimico,
que toma notoriedade a partir da década de 70. O mesmo, consiste na decomposicao
do material a partir de um gas, ou outro componente volatil composto por carbono que
catalisa-se por uma superficie metélica, sintetizando o processo CVD em trés partes, o
catalisador, o precursor de carbono e a energia térmica, onde a mesma deve ser suficiente
para a decomposicao do precursor, na figura 2.7 temos a representacao do método CVD. O
processo funciona a partir da mistura de trés gases, o precursor que é um hidrocarboneto,
um segundo gas que na grande maioria da vezes é o Argonio (A, ), reponsavel por manter
a atmosfera inerte e também a velocidade do processo e por tltimo o gas hidrogénio (H;),

no qual estimula o processo de decomposigao [1,31].

Medidor de vacuo Camara de vécuo de quartzo

. Forno (~1000 ° C) } /
Y |
() -
v
Bomba de Substrato de cobre /)
vicuo

Sistema de controle
de pressdo

Figura 2.7 — Método de sintese do grafeno CVD (adaptado de [31])

2.4.2 Propriedades Geométricas do Grafeno

O grafeno possui uma estrutura bidimensional, cujo dtomos de carbono estao
ligados através de ligagoes covalentes, o mesmo possui uma rede de bravais triangular 2D,
onde cada célula unitaria comporta dois atomos cuja as ligagoes entre carbonos sao do
tipo o e a distancia entre os carbonos a.. = 1,42A, onde esses dois 4tomos possui vetores

unitarios a; e ay e pode ser definidos pela equagao 2.11 [32,33].

a = %(3, V3)ay = g(s, —V/3), (2.11)
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partindo do ponto de vista do espago real a célula tnitaria do grafeno é a primeira zona
brillouin (I") que limita-se no espago reciproco pelos vetores by e by como é demonstrado
pela equacao 2.12. A zona de brillouin tem um papel de suma importancia para o estudo
do grafeno, haja vista, possui as informacoes das propriedades eletronicas do grafeno, bem
como o seu nivel de dispersao [21,33].

by = ;’2(1, V3);by = ;’Z(l, -V3), (2.12)

a estrutura hexagonal do grafeno cuja rede de bravais triangular pode ser representada
pela figura 2.8, a estrutura hexagonal possui 6 atomos de carbono em cada encontro de

vértice que compartilham-se em 3 células unitartias [33].

Célula B
. r . —F—
unitaria

Figura 2.8 — Representacao da rede de bravais triangular do grafeno (adaptado de [21])

E importante frisar, que o grafeno possui duas regioes distintas que sdo: plano
basal e o plano de borda, no plano basal os a&tomos de carbono fazem 3 ligagoes fortes.
Os orbitais hibridos 25, 2P, e 2P, estao em um plano para trés eletréns de valéncia a
quarta ligacao estd diretamenta associada ao orbital 2Py, tal caracteriticas do grafeno
influéncia na deslocamento dos eletréns por toda a sua rede cristalina. na figura 2.9 temos
representacao do plano basal e borda, a célula unitaria do grafeno esta representada pelo
losango verde, temos também a representacao do espago real através dos vetores unitarios

aj e ay e do reciproco através by e by [32,34,35].
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L

.

Figura 2.9 — Representacao do plano basal e de borda do grafeno (adaptado de [32])

2.4.3 Estrutura de Banda do Grafeno

A estrutura do grafeno pode ser obtida por aproximacao atraves do método
computacional de tight-binding, o mesmo pode ser utilizado quando ha sobreposicao da
funcao de onda atomica entre a sua vizinhanca e torna suficiente para descrever a corregao
dos atomos isolados de um sélido cristalino. Este método descreve de maneira fidedigna a

estrutura de bandas por toda a zona brillouin. Na equacao (2.13) temos a representagiao

do método de tight-binding [21, 36].

3
E(K)= :l:fy\/l + 4cos(Kxa;/_cos(Ky; + 40032(Ky%), (2.13)

na equagao (2.13) temos a banda de conducao quando (E > 0) e a banda de valéncia
(E < 0), podemos observar atraves da figura 2.10, que a banda de conduc¢ao de menor
energia toca a banda de valéncia de maior energia em seis distintos pontos conhecidos
como cones de dirac, por sua vez, demonstra o gap zero do grafeno puro tornando o grafeno
com propriedades tnicas. Na optica linear devido a estrutura eletronica de valéncia no
formato conico a condutividade do garfeno é o elemento essencial da plasmonica, pois

traz consigo elemento fisico que governa as interacoes eletromagnéticas entre o grafeno e

estimulos externos [37-39].
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Figura 2.10 — Estrutura da banda de energia do grafeno (adaptado de [38])

2.5 Plasmonica

Recentemente tiveram-se varios avancos nos estudos de dispositivos fotonicos a base
de silicio em areas como: biomedicina, engenharias, dentre outras. Devido a minituralizacao
dos componentes e um baixo custo de producgao concatenado a eficiéncia, torna-se necessario
falar sobre plasmonica que nada mais é qua a interagdo da luz com a matéria em dimensoes
menores que o comprimento de onda da luz no ar. Com o surgimento do termo plasmons
em 1956 por David Pines, o mesmo se refere a perdas coletivas de elétrons no metal, no
ano de 1968, Ricthie através da experimentacao desobre os plasmons de superficie (surface
plasmon-SP). Os SPs sao descritos como o acoplamento coletivo de oscilagoes de eletréns
livres (ou de condugao), posteriormente, surge a ressonincia de plasmons de superficie
(surface plasmons ressonance-SPR) que define-se como: a ressonancia gerada pela interagao

de luz com filmes finos metalicos [37,40].

Vale a pena salientar, que através da plasmonica torna-se cabivel a compreensao
de dispositivos nanofotonicos, e também o funcionamento de elétrons livres de condugao,
os mesmos interagem em uma interface metal/dielétrico. Os eletréns de condugdo tem
comportamento similar com o plasma, onde as particulas oscilam de maneira coletiva em
funcao da frequéncia, no qual pode ser denominada frequéncia de plasma, onde pode ser

representada pela equagao (2.14) [14].

4me3n

wp = , (2.14)

m*
onde e é a carga do elétron, m* é a massa efetiva do elétron e n é a concentracao dos
elétrons de condugao, como ja definido o plasmon como a associagao de elétrons livres dos

metais e possui uma energia dada pela equagao (2.15) [37]
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E = hw,, (2.15)

onde h é aconstante de planck normalizada. Ao incidirmos uma onda eletromagnética em
uma interface teremos o acomplamento de foténs aos plasmons de superficie, conhecido
como ondas plasmoénicas, as mesmas confinam a luz na interface meta/dielétrico, cujo o

maior poder de penetracgao esta no dielétrico como demonstrado pela figura 2.11 [40].

o

Z

Dieletrico

Metal

Figura 2.11 — Representagdo das ondas plasmonicas sobre uma distribuicao de carga
metal/dielétrico (adaptado de [40])

O comportamento dessas ondas obedecem as equacoes de Maxwell e suas respec-
tivas condigoes de contorno. Com isso, podemos obter a relagao de dispersao do modo
traversal magnético (TM) para ondas de plasmon para uma interface metal/dielétrico

comportamento define-se pela equagao (2.18) [41].

w €1€9
=2 | , 2.16
9 c\ e+ € ( )

€1 representa a permissividade elétrica do meio dielétrico, cujo valor é a constante real e

positivo, €, caracteriza a permissividade elétrica dos metais, no qual ¢ uma fungao complexa,
que depende da frequéncia de plasma w,, w ¢ a frequéncia angular e c ¢ a velocidade da
Luz. Ao analisarmos o grafeno podemos perceber que ha propagacao de ondas plasmonicas
tanto para o modo transverso elétrico (TE), como para o modo transverso eletromagnético
(TM), por sua vez, o grau dissipativo de energia é menor no grafeno do que em relagao ha
um metal em uma faixa de frequéncia maior que vai do THz ao infravermelho. Outro fator
importante, o grafeno tem a possibilidade de ajuste dinamico de suas propriedades fisicas,
ou seja, nao precisa de mudangas geométricas em sua estrutura alterando-se apenas o seu

potencial quimico ou a realizagdo de uma dopagem quimica [37,41,42].

A relagao de dispersao para os modos TE e T M no grafeno magnetizado e nao
magnetizado estd relaiconada as equacoes de Maxwell. A analise de ressonadores de

grafeno magnetizado, possui uma relagao de dispersao dada por: Bg,,= ﬁ:qpp + iﬂgpp, cuja
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a expressao real e imaginaria é dada pelas equagoes (2.17) e (2.18) [37].

o e(wh)? w?
Bspp = m(l — E) (2.17)
v e(wh)? o
Bspp = m(;)a (2.18)

para o filtro de frequéncia plasmonico nao magnetizado temos a parte real e imaginaria

representado pelas equagoes (2.19) e (2.20).

o e(wh)?

BSPP - 4aﬂchc (219)
o e(wha)

Bswp = o (2.20)

onde v = 0,007 ¢é a constante de de estrutura fina convencional, & constante reduzida de

planck p. potencial quimico, C' velocidade da luz, w,. frequéncia de ciclotron e v taxa de
< [37,43].

espalhamento para o grafeno a cosntante de estrutura fina o= oy

2.6 Filtros

Os filtros sao dispositivos de dois poélos cuja funcao é atenuar altas frequéncias,
estes filtros podem ser classificados quanto a sua resposta em frequéncia como: passa-baixa,
rejeita-faixa, passa-alta e passa-faixa. Podemos caracterizar que os filtros passa-baixas e
passa-alta sao formados por duas regioes de interesse que sao: faixa de passagem e faixa
de rejeicao. Na de passagem deseja-se que o sinal se mantenha minimamente atenuado,

enquanto na faixa de rejeicao o sinal deve ser completamente atenuado [4]

Desta forma, buscamos caracterizar de maneira sistematizada todos os aspectos
que compoem este trabalho, sendo assim, esta pesquisa retrata um filtro de frequéncia
baseado em grafeno, composto de silica, silicio e grafeno. Onde é composta por dois guias

de onda é um ressonador, utiliza-se para sintese computacional o software Comsol [33].
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3 METODOLOGIA

No presente capitulo sao mostrados os modelos de condutividade elétrica para o
grafeno aplicado na modelagem, bem como a geometria do dispositivo e o seu principio de
funcionamento. Posteriormente, é feita uma breve revisao a respeito de guias de onda e

analise do acoplamento do ressonador aos guias de onda.

3.1 Modelagem Numérica do Grafeno

A partir do avango da nanotecnologia varios materiais bidimensionais vem tomando
a aten¢ao da comunidade cientifica, dentre o qual encontra-se o grafeno se destacando devido
possuir intrinsecamente excelente propriedade eletronica, devido ser um semicondutor com
gap nulo com caracteristicas de condugao excelentes. partindo deste pressuposto, dentre

os métodos tedricos eficientes temos o modelo de drude [44,45].

3.1.1 Modelo de drude

No século XIX o alemao Paul Drude considerou que metais unidos formam um
material metalico, onde os eletréons da tltima camada se desprendem e se tornam livres,
enquanto que os ions permanecem fixos. No modelo de Drude as intera¢bes mecanicas
entre eletrons e ions sao consideradas instantaneas, assim como na teoria cinetica dos

gases.

Em relacao ao grafeno, a particula sdo Fermions de Dirac. O modelo de Drude
descreve com eficiéncia a condutividade elétrica de forma eficiente da regiao do THz e
infravermelho, onde na auséncia de campo magnético externo a condutividade é descrita
através da equacao (3.1) [44-46].

_UO 4MC
T hy —ihw’

onde, oy = €2\ 4k é a condutividade universal, y. potencial quimico, w frequéncia angular,

(3.1)

UintTa<W)

v = 1\ 7 taxa de espalhamento, i constante de planck reduzida [47]. Esta equagao torna-se

necessario para o resultado niimerico de nosso dispositivo.

3.2 Principio de Funcionamento do Dispositivo

O principio de funcionamento do dispositivo se d4 a partir da propagacao de ondas
plasmoénica na superficie do grafeno que excitam os modos ressonantes no ressonador

Figura 3.1.
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Figura 3.1 — Distribuigao da componente E, do campo elétrico dos modos: a) modo dipolo,
b) modo quadrupolo e ¢) modo hexapolo.

-3

Desta forma, atraves dos fons livres do grafeno forma-se a ondas plasménicas (SPP)

que se propagam na superficie de grafeno.

3.2.1 Caracteristicas do guia de onda de Grafeno

Os circuitos eletronicos estao a encolher como preconiza a lei de moore [48]. Devido
a evolucao do modo de guia de onda, observou-se que o guia de onda de grafeno é capaz de
suportar o modo de propagacao SPP. A nanofita de grafeno concatenada em um substrato
de silicio pode aumentar o modo de propagagao [43,48]. Para analisarmos as perdas do
dispositivo realizamos simulacoes apenas com os guias de onda sem ressonador como

demonstra a Figura 3.2.
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1,
N

Porta 1

Figura 3.2 — Distribuicdo da componente E, do campo elétrico para o guia de onda de
largura w = 200 nm, [ = 3000 nm e ey = 0,15 eV, f =5 THz.

1 Em [21], foi calculado a dependéncia da parte real do indice de refracao efetivo do
2 grafeno em funcao da frequéncia para diferentes larguras do guia de onda, w = 100 nm,

3 w = 200 nm, w = 300 nm e w = 400 nm, como podemos observar na figura 3.3.

4 O guia de onda com largura de 100 nm possui valores mais altos para a parte real
5 do n.sy em comparagao com as outras larguras. A parte real de n.ys define o comprimento

6 de onda, o qual aumenta com a frequéncia.

50
=—&— 104 niini
@ - 200 nm
- - &= 300 nm
501
c B 400 nm
% D
e i
=" G"'ﬂ--&- 0_-9';3
i = -
L ] -
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-8 e
8 e o
1[] il i L L L L J
| 2 3 4 5 fr 7 g

Frequéncia (THz)

Figura 3.3 — Dependéncia da parte real do indice de refragdo do grafeno em fungao da
frequéncia para diferentes larguras w = 100 nm, w = 200 nm, w = 300 nm e
400 nm adaptado de [21].

7 As perdas no guia de onda de grafeno, definida pela parte imaginaria do n.yy,

8 diminui com o aumento da frequéncia.
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Figura 3.4 — Dependéncia da parte imaginaria do indice de refracao efetivo ( n.rs)do
grafeno em funcdo da frequéncia para diferentes larguras w = 100 nm,
w = 200 nm, w = 300 nm e 400 nm adaptado de [21].

1 Os modos SPP foram investigados em [43] para fitas de até 260 nm, onde temos o
2 modo(1), modo (2) e modo(3) para as respectivas frequéncias 20 THz, 30 THz e 40 THz,

3 podemos ver a distribuicao da componente do campo elétrico E, na Figura 3.5.

a b c

Modet#] Modeti2 Mode#3

Figura 3.5 — Distribui¢ao de campo na componente £, nos modos: a) modo 1; b) modo 2;
modo 3. adaptado de [43]

4 Entao, para a andlise do filtro eletrmagnético optamos pelo modo 1 devido ao seu
5 menor grau dispersao em relagdo aos outros dois modos, bem como uma melhor excitacao

6 1o ressonador.

7 3.2.2 Caracteristicas do Ressonador de Grafeno

8 As frequéncias de ressonancia do ressonador de grafeno podem ser obtidas a partir
9 do raio do ressonador com o comprimento de onda plasmonico . Neste caso, utilizamos
10 o modo de propagacao TM sem campo magnético externo. Sendo assim, iremos obter o

11 raio R do ressonador para os modos dipolo, quadrupolo e hexapolo através da seguinte
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condigao 2m R = nly,p, onde Ay, é o comprimento de onda plasmonica. Entao, é possivel
obter uma aproximacao do raio do ressonador, considerando apenas a parte real, onde
R = n\gp,/2m, substitui-se Ay, temos a equacao (3.2). Onde, p. é o potencial quimico e

€1 ¢ a permissivade. [49].

e
(1+€)(w)?’

onde, n = 1,2, 3 assumi os valores de 1, 2 ou 3, respectivamente para os modos dipolo,

R ~n8,3 x 10% (3.2)

quadrupolo e hexapolo.

3.3 Geometria do dispositivo

Representagoes esquematicas dos projetos possiveis sao dadas na Figura 3.6. As
fig: 3.5(a), 3.5(b) e 3.5(c), mostram as vistas superiores e a Fig. 3.5(d) apresenta a vista
lateral dos dispositivos. Como mostrado nas Figs. 3.5(a), 3.5(b) e 3.5(c), os dispositivos
consistem em guias de onda de grafeno conectados ao ressonador circular de grafeno sem
cortes, com cortes laterais na horizontal e com cortes inclinados em 45°, respectivamente.

Os guias de onda sdo separados do ressonador por um gap g.

Porta 2 Porta 2

1| T
ﬁ N %

guias de onda

Porta 1 Porta 1

(a) (b)
Porta 2

—>
N Grafeno
g %
¥ s
L. 450 Silica (Si0,) &, h,
Silicio (Si) &, h,

Il T

Porta 1

(©)
Figura 3.6 — Esquema do filtro de grafeno: (a) sem corte no ressonador, b) com corte no

ressonador na horizontal e ¢) com corte no ressonador inclinados em 45,
vista superior, (d) vista frontal.
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Os componentes do grafeno estdo sobre um substrato dielétrico composto pelas
camadas de silica (Si0,) e de silicio (Si) com espessuras h; e hy de 2500 nm e as
permissividades relativas de e; = 2,09 e e = 11,9, respectivamente. O ressonador de
grafeno tem raio R = 600 nm, guias de onda de largura w = 200 nm e comprimento
L = 1500 nm, acoplados frontalmente por uma distancia ¢ = 5 nm. As dimensdes w, e L.
corresponde a largura e o comprimento dos cortes laterais horizontais e inclinados em 45°,

feitos no ressonador de grafeno, respectivamente.
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4 RESULTADOS NUMERICOS

4.1 Resultados numéricos

O principio de funcionamento do dispositivo é baseado em ondas plasmonicas nos
guias de ondas de grafeno, que excitam ressonancias de modos dipolo, quadrupolo, hexapolo
e octapolo no ressonador circular também de grafeno. Primeiramente, as caracteristicas
de frequéncia do filtro sem cortes laterais no ressonador sao plotadas na Figura 4.1, com
o intuito de serem comparadas com a estrutura proposta (ver Figuras 3.5a e 3.5b). Nos
devemos considerar a seguir, apenas as perdas relacionadas ao ressonador. Para tanto,
subtraimos de todas as perdas do filtro, as perdas dos guias de onda com o comprimento
2L (ver Figura 3.5 - guia). E possivel observar que existem cinco picos de transmisséo nas
frequéncias 5,4 THz (modo dipolo), 7,3 THz (modo quadrupolo), 8, 1 THz (transi¢do do
quadrupolo para o hexapolo) 8 8THz (modo hexapolo) e 9,7 THz (modo octapolo).

O -
S?,l
5 -10
4
=
@ -20
_30 'l 1L 1L 1 [ ]
- 5 6 7 8 9 10
Frequéncia (THz)

Figura 4.1 — Coeficientes de transmissao e reflexdo para a estrututa sem cortes. R = 600
nm, w = 200 nm, L = 1500 nm, g =5 nm e ey = 0,15 eV.
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1 A onda injetada na porta 1 serd transmitida para a porta 2, como pode ser visto
2 na distribuicao de campo da componente Ez do campo elétrico para os modos dipolo,

3 quadrupolo, hexapolo e octapolo, apresentadas nas figuras 4.2 a-d, respectivamente.
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Figura 4.2 — Distribuigao de campo elétrico da componente E,: a) 5,4 THz (dipolo), b) 7,3
THz (quadrupolo), ¢) 8,1 THz (transi¢do do modo dipolo para o quadrupolo),
d) 8,8 THz (hexapolo) e d) 9,7 THz (octapolo) e ey = 0, 15.
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4.1.1 Ressonador com cortes laterais horizontais

Cortes duplos horizontalmente com largura de 100 nm e comprimentos de 200
nm foram feitos no ressonador (ver Figura 3.5b). As caracteristicas em frequéncia e as
distribuigdes de campo da propagacao de SPPs para quatro frequéncias diferentes (4, 55

THz, 5,4 THz, 7,3 THz e 7,1 THz) estao presentes nas figuras 4.3 a-e, respectivamente.
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Figura 4.3 — a) Coeficientes de transmissao e reflexao para a estrutura com cortes laterais
horizontais, wec = 100 nm e L, = 200 nm ex = 0,15 eV e distribuicao de
campo elétrico da componente E, em b) 5,4 THz modo dipolo sem corte, c)
4,55 THz modo dipolo com corte horizontal e d) 7,3 THz modo quadrupolo
sem corte e) 7,1 modo quadrupolo com corte horizontal.

Todos os outros parametros, tanto geométricos como fisicos sao mantidos fixos,
ou seja, R = 600 nm, w = 200 nm, L = 1500 nm, g =5 nm e ez = 0,15 eV. Observa-se
que o dispositivo comeca a operar na frequéncia de ressonancia do modo dipolo em 4, 55
THz ( Figura 4.3 a), com perdas de inser¢ao de —4 dB. Pode-se entender que o aumento
das perdas de insercao encontradas nos resultados do FEM, sao causados por multiplas

reflexdes nas bordas dos cortes laterais no ressonador. Além disso, as demais frequéncias
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1 de ordem superior (modos quadrupolo, hexapolo e octapolo) sofrem distor¢oes devido
2 também as reflexdes multiplas com interferéncia destrutiva causada pela influéncia dos
3 cortes laterais. Podemos destacar que ha uma grande mudanca na frequéncia de ressonancia
4 em relacao ao dispositivo sem corte. Desta forma, observa-se que o cortes realizados na
5 parte horizontal do ressonador possuem grande influéncia na frequéncia de ressonancia

6 como apresentando no modo dipolo e quadrupolo.
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Figura 4.4 — a) dipolo 5,35 THz L. = 50 nm e w. = 100 nm; b) quadrupolo 7,3 THz
L. =50 nm e w. = 100 nm; ¢) dipolo 5,2 THz L. = w, = 100 nm ; d)
quadrupolo 7,45 THz L. = w,. = 100 nm; e) dipolo 4,9 THz L. = 150 nm e
w, = 100 nm; f) quadrupolo 7,3 THz L, = 150 nm e w, = 100 nm e ¢; = 0,15
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Na figura 4.4 mantivemos todos os parametros da figura 4.3, tanto geométricos
como fisicos sao mantidos fixos, ou seja, R = 600 nm, w = 200 nm, L = 1500 nm, g =5
nm e e = 0,15 eV. Realizamos a varia¢do no comprimento (L.) entre 50 nm a 150
nm para termos a compreensao sobre as frequéncia de ressonancia dos modos dipolo e
quadrupolo referente a figura 4.3. Desta forma, observa-se que a medida que aumentamos
o comprimento (L.) do corte diminuimos a frequéncia de ressonancia no modo dipolo.
Conseguimos observar através dessas variacdes no comprimento do corte no ressonador
que na figura 4.3 ¢) e figura 4.3 e) ocorre a formacao do modo dipolo e quadrupolo,
respectivamente devido o comportamento se repetir nas regioes supramencionadas através
da figura 4.4.

Em seguida, investigamos a influéncia de diferentes cortes laterais no ressonador de
grafeno nas frequéncias de ressonancia do dispositivo. A largura w,. do corte horizontal foi
variada de 50 nm a 500 nm e o comprimento L. foi definido como 200 nm, enquanto outros
pardmetros sao fixados conforme acima. A Figura 4.5 mostra os espectros de transmissao
do modo dipolo para trés variagoes de w, (100 nm, 200 nm e 300 nm). Observamos que as
excitagoes dos modos dipolares ressonantes na nanocavidade nao alteram a frequéncia de

operacao do dispositivo.

O -

S, (dB)

_40 L A ]
3 4 -+ 6
Frequéncia (THz)

Figura 4.5 — Respostas de transmissao em relacao a diferentes w, dos cortes horizontais e
L.= 200 nm R =600 nm, w = 200 nm, L = 1500 nm, g =5 nm e ep = 0,15
evV.

Além disso, os espectros de transmissao com diferentes comprimentos L. dos cortes
laterais no nanodisco de grafeno também foram estudados. A Figura 4.6 apresente a
resposta de transmissao para trés comprimentos (100 nm, 200 nm e 300 nm), enquanto os
outros parametros sao definidos como R = 600 nm, w = 100 nm, L = 1500 nm, g = 5 nm,
w, =200 nm e e = 0,15 eV.
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Figura 4.6 — Respostas de transmissao em relagao a diferentes L. dos cortes horizontais e
w, = 100 nm R = 600 nm, w = 200 nm, L = 1500 nm, g =5 nm e ez = 0,15

eV.

Ao introduzir cortes laterais horizontais no ressonador de disco, a transmissao do

modo de ressonéncia dipolo pode ser efetivamente ajustada alterando o comprimento (L.).

Isso revela que o pico de transmissao do modo dipolo é deslocado para frequéncias mais

baixas com o aumento do comprimento do corte horizontal L.. Na Figura 4.7, existe uma

relagao linear entre a frequéncia de ressonincia e o comprimento L. (aumentando de 50

nm para 500 nm em passos de 50 nm).
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Frequéncia dipolo (THz)
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Figura 4.7 — Frequéncias ressonantes do modo dipolo em relacao a largura L. do corte
horizontal e w, = 100 nm R = 600 nm, w = 200 nm, L = 1500 nm, g = 5
nme ep =0,15eV.
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4.1.2 Ressonador com cortes laterais em 45°

cortes duplos em 45° com larguras de 100 nm e comprimentos de 200 nm foram
feitos no ressonador (ver Figura 3.5¢). As caracteristicas em frequéncia e as distribuigoes
de campo da propagagdo de SPPs para quatro frequéncias (5,4 THz, 5,3 THz, 7,3 THz e

7,3 THz) estao presentes nas figuras 4.7 a-e, respectivamente.
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Figura 4.8 — Coeficientes de transmissao e reflexdo para a estrutura com cortes laterais
em 45°,w, = L. = 100 nm e €5 = 0,15 eV e distribuicao de campo elétrico da
componente £, em b) 5,4 THz modo dipolo sem corte , ¢) 5,3 THz modo
dipolo com corte em 45°, d) 7,3 THz modo quadrupolo sem corte e €) 7,3
THz modo quadrupolo com corte em 45° €¢; = 0,15 eV.

Todos os outros parametros, tanto geométricos como fisicos sao mantidos fixos,
ou seja, R =600 nm, w = 200 nm, L = 1500 nm, g =5 nm e ez = 0,15 eV. Observa-se
que o dispositivo comega a operar na frequéncia de ressonancia do modo dipolo em 5, 3
THz (Figura 4.7 a). Desta forma, é importante frisar que a inclinagdo nao é um fator que
afetou a frequéncia de ressonancia do dispositivo, haja vista, a diferenga é minima em
relagdo ao dispositivo sem corte. Além disso, as demais frequéncias de ordem superior
modos ( hexapolo e octapolo) sofrem distor¢oes devido também as reflexes multiplas com

interferéncia destrutiva causada pela influéncia dos cortes laterais em 45°.
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5 Conclusao

Neste trabalho foi elaborado um filtro baseado em grafeno, depositado sobre uma
superficie de SiOy e Si operando na faixa THz. Comecamos o trabalho estruturando o
dispositivo no software Comsol, onde a mesma possui dois guias de onda retangulares
acoplados frotalmente a um ressonador circular depositado sobre substrato diéletrico
compostos Si0y e Si. Onde o guia de onda composto de grafeno é capaz de suportar o
modo de propagacao SPP. Sendo assim, através das equagoes de Maxwell e as condigdes
de contorno, bem como do método de elementos finitos (FEM) possibilitou-se a andlise

numerica do dispositivo.

Desta forma, realizamos a analise do dispositivo sem corte, onde observou-se que
o0 mesmo comporta-se como filtro eletromagnético, onde seu principio de funcionamento
esta baseado em ondas plasmonicas de grafeno que excitam os seus respectivos modos
dipolos 5,4 THz, quadrupolo 7,3 THz, 8,1 THz (transigdo do modo quadrupolo para o
hexapolo) 8,8 THz hexapolo e 9,7 THZ octapolo. Além disso, podemos observar no decorrer
do trabalho que ha uma mudanca significativa na frequéncia de ressonancia do modo
dipolo e quadrupolo quando realizamos cortes horizontais, no entanto ao realizamos cortes
inclinados em 45°, percebemos que nao alteragdo expressiva na frequéncia de ressonancia

tomando como referéncia o dispositivo sem corte para ambos os casos.

Em seguida, realizamos corte no ressonador para analisarmos a interferéncia do corte
na transmissao. Podemos detectar que a medida em que aumentamos o corte diminuimos
a transmissao, bem como a frequéncia de ressonancia. Ao analisarmos o dispositivo com
cortes horizontais laterais percebemos uma perda de insercao de —4 dB. Tais perdas
de insercao sao ocasionadas devido miltiplas reflexdes nas bordas dos cortes laterais no
ressonador as frequéncias de ordem superior dos modos ( quadrupolo, hexapolo e octapolo)
extingue devido as reflexdes miltiplas que interferem de maneira destrutiva que ocorrem

devido a interferéncia do corte.

Demonstramos no decorrer do trabalho uma solugao factivel na utilizacao de grafeno
para aplicacoes em dispositivos plasmonicos em especial nano-filtros que operem na regiao
THZ. Com isso, mostramos que o grafeno é opc¢ao para dispositivos plasmonicos com alta

possibilidade de revolu¢ao no mercado.
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Trabalhos futuros

Variagao do gap em relagao ao filtro de frequéncia

Variacao do potencial quimico na estrutura do dispositivo

» Criacao de novos dispositivos baseados no grafeno exemplo: swicth
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