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Informacoes gerais

Contato

- glaucio@cetuc.puc-rio.br

Dia e horario do curso
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- Sala 3 do CETUC

Avaliacao
- Lista de exercicios

- Projeto final
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Ementa (I)

- Parte 1 - Eletrodinamica em meios periodicos
- Topico 1 - Revisao do eletromagnetismo classico
- Topico 2 - Modelos de Drude e Lorentz para condutores e dielétricos
- Topico 3 - Propagacao da onda eletromagnética em meios anisotropicos e nao lineares
- Topico 4 - Teoria dos modos acoplados
- Topico 5 - Teoria das estruturas periodicas
- Topico 6 - Redes de difracao
- Topico 7 - Ressonancia do modo guiado

- Topico 8 - Homogeneizacao de estruturas periddicas
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Ementa (ll)

- Parte 2 - Fenomeno e aplicacoes de metamateriais
- Topico 9 - Teoria dos metamateriais
- Topico 10 - Eletromagnetismo transformacional aplicado aos metamateriais
- Topico 11 - Ondas de superficie
- Topico 12 - Ondas lentas
- Topico 13 - Linha de transmissao orientada a esquerda

- Topico 14 - Aplicacoes de metamateriais
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Topico 5
Teoria das estruturas periodicas

- Dispositivos periodicos

- Descricao matematica

- Ondas eletromagnéticas em estruturas periodicas
- Bandas eletromagnéticas

- Contornos de isofrequéncia

- Exemplos de estruturas periodicas
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Dispositivos periodicos
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Dispositivos periodicos

 Pelo menos desde o século XIX que os “comportamentos estranhos” na propagacao de ondas
eletromagnéticas devido a estruturas periodicas € estudado

Band Gap Materials MWetamaterials

Sutfaces




O que é uma estrutura periodica?

* Materiais naturais sao periodicos na escala atomica
 Metamateriais sao periodicos numa escala muito maior, mas menor que A
« A matematica para descrever como as coisas sao periodicas € a mesma tanto para escala

atomica como para escalas mais largas

Periodicidade em escala atomica Periodicidade em larga escala




Descrevendo estruturas periodicas

* Existe um numero infinito de modos em que as estruturas podem ser periodicas
» Para classifica-las € necessario generalizacoes
* A classificacao de estruturas periodicas pode ser dividida em:
230 grupos espaciais
« 32 classes de cristais
14 redes de Bravais
e 7 sistemas cristalinos

* Grupos espaciais
Conjunto de todas as possiveis combinacoes de operacoes de simetria que restaura o cristal a ele proprio

* Redes de Bravais
Conjunto de todos os possiveis modos de uma estrutura ser periodica se esferas idénticas forem colocadas

has pontas da rede

* Sistema cristalino
Conjunto de todas as Redes de Bravais que possuem a mesma forma para a célula unitaria convencional
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As 14 redes de Bravais e os 7 sistemas cristalinos
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Redes de Bravais bi-dimensionais
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Hexagonal Square
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Simetrias hibridas

Simetria FCC Diamante = FCC + FCC Sulfeto de zinco

.-'" -
-
Y] .

* GaAs
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A simetria hexagonal tem densidade de
empacotamento 6tima

A resposta eletromagnética em um arranjo hexagonal tende a acontecer em frequéncias mais
baixas em comparacao com um arranjo quadrado

Isso implica que para um arranjo hexagonal as estruturas podem ter dimensoes maiores

Critico em altas frequéncias e em fotonica onde as dimensoes sao mais dificeis de se realizar
Arranjos hexagonais possuem mais ressonancias (mais simetrias)

;
weell L e 1

__ PROPRIEDADE DE GLAUCIG: LIMA SIQUEIRA E JORGE VIRGILIO DE ALMEIDA
“—-‘\‘“‘-- 13



Descricao matematica
de estruturas periodicas
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Vetores Primitivos da Rede

* Os vetores axiais primitivos definem a forma e a orientacao da célula unitaria e sao capazes de
descrever de modo inequivoco os 7 sistemas cristalinos

 Para descrever de forma inequivoca as 14 redes de Bravais, € necessario definir os vetores de
translacao primitivos que conectam quaisquer dois pontos da rede

 Os vetores de rede primitivos definem o conjunto com os menores vetores capazes de descrever
a célula unitaria da rede.

vetores axiais primitivos vetores de translacao primitivos
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Axiais — Translacao

£1 M1 o0
Simple fl=[0 1 o
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Face-Centered
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PROPRIEDADE DE GLAUCIO LIMA SIQleIRA E JORGE VIRGILIO DE ALMEIDA



Vetores de rede nao primitivos

Quando falamos em “vetores de rede” sempre nos referimos aos vetores de translacao e nao aos

vetores axiais
Um vetor de translacao € qualquer vetor que conecta dois pontos da rede. Eles devem ser uma

combinacao linear inteira dos vetores de translacao primitivos

P="':_2:_1:0:1:2:"'

=P, e 202
r=---,-2,—-1,0,1,2,---
o000
E_: . — Vetor de translagao primitivo

eo0o0e0o0 \
oo 000 Vetor de translacao nao-primitivo
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Redes direta e reciproca

 Toda rede possui uma rede reciproca unica!

Rede direta Rede Reciproca

7

. T,
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Redes reciprocas

fl

Reciprocal Lattice
\ Slmple Cubic Simple Cubic J, /

Body-Centered Cubic  Face-Centered Cubic

__— Face-Centered Cubic  Body-Centered Cubic -._

—
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Hexagonal Hexagonal x
/

/
/ \
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Vetores da rede reciproca para redes 3D

* Os vetores primitivos da rede reciproca podem ser calculados (e vice-versa) a partir dos vetores
primitivos da rede direta:

T =27— zf%4 T, =27 i’j”h T, =27— af: 2

1 1'(r2>< 3) i 11'(3‘2}”3) : 1'(&"‘3)

[ =21 ;x; f,=27 ﬁxﬁ f.=271 LxT,

1 = =~ = = (= = 3 = (= =
T *(L <L) Ie(L <L) T, *(L <L)

 Todo vetor da rede reciproca pode ser determinado como uma combinacao linear inteira de
primitivos

) L P=. 21012
Tron = P1, + Q1 + R1 O=.-2.-1.0.12.-
R=-.—2.-10.L2.-
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Para redes 2D

= 2 fg”p ;:;; . 27 _le
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Vetor de rede

* 0O vetor de rede (grating vector) é definido no sentido dos planos de indice de refracao constante,
sua magnitude é 2m dividido pelo parametro de periodicidade A, que é a distancia entre os

planos do espaco reciproco
F\A~

& (F) = &, + A& cOs (K oF )

FEXX+ =

position vector

K
K=Kx+K y+K,:Z

Devido a essa “equivaléncia” entre os vetores da rede reciproca e o . 21

o vetor de onda, as estruturas periodicas sao sempre analisadas Tq = Kq A
a

no seu espaco reciproco!
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Indices de Miller

- Os indices de Miller identificam planos repetitivos dentro da estrutura periodico como de um
cristal

- Lembrando da definicao de um vetor da rede reciproca:
TPQR = PTy+ QT+ RT;

« P, Q e R sao chamados indices de Miller

dos planos descritos pelo vetor da rede

reciproca TPQ r: (PQR)
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Células unitarias primitivas

- Células unitarias primitivas sao o menor volume do espaco que reproduz a rede
completamente, sem vazios ou superposicoes

- Pelo método Wigner-Seitz, ele é definido como o volume de espaco ao redor de um unico
“atomo” da rede (pontos) cujos pontos estao mais proximos deste atomo do que de qualquer
outro

simple cubic body-centered cubic face-centered cubic

- Vemos acima a relacao entre as redes unitarias convencionais (frames) e as células de
Wignher-Seitz (volumes) para as redes cubicas
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Zonas de Brillouin

- Zonas de Brillouin sao as células unitarias primitivas da rede reciproca

Zona de Brillouin da rede FCC

Esta € a mais “esférica” das zonas

de Brillouin periodicas e por isto a FCC é dita
ter a maior simetria das redes de

Bravais

Dentre as redes FCC, a do diamante
tem a mais alta simetria

Octaedro truncado com 14 faces.
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Zona de Brillouin irredutivel

- Se o campo for conhecido em todos os pontos da célula unitaria entao ele sera conhecido em toda a rede,
pois 0 campo assume a mesma simetria da rede apenas se repetindo

- Como a rede reciproca define univocamente a rede direta, conhecendo a solucao da equacao de onda dentro
da célula unitaria reciproca, conheceremos o campo em toda a rede reciproca

- Muitas vezes ainda existe simetria para ser explorada e o volume de espaco que descreve completamente a
onda eletromagnética pode ser menor do que a célula unitaria. Esta regiao € chamada Zona de Brillouin
Irredutivel

Devido a simetria deste exemplo, o campo

® ® 9 0 0 em qualquer ponto da rede pode ser mapeado
0000 a um ponto equivalente no triangulo.

( 3N AN AN AN

0000

0000
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Exemplo 1

Rede FCC Zona de Brillouin

Irredutivel

Completa

Iy
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Exemplo 2

~ PROPRIEDADE DE GLAUCIO LIMA SIQUEIRA E JORGE VIRGILIO DE ALMEIDA

28



Graus de simetria

- 0 grau de simetria se refere ao quao “esférica” € a Zona de Brillouin

Menor Maior
simetria simetria
Triclinic Diamond Aperludic

(FCC)
: e OO
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Ondas eletromagnéticas em estruturas periodicas
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Campos sao perturbados pelos objetos

- Uma porcao da frente de onda é atrasada apos passar através do objeto dielétrico

Cm— |
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Campos em estruturas periodicas

Ondas em estruturas periodicas adquirem
a mesma periodicidade da estrutura
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Teorema de Bloch

Uma onda EM propagando-se em um meio periédico podem ser descrita

zonas de Brillouin
Teorema de Bloch:

0 campo da onda é dada por uma base de autoenergias de Bloch

E(7)=A(F)e’
/ \ Onda plana

Amplitude da envoltéria
com a mesma periodicidade
e simetria da rede

Campo total

como ondas de Bloch dentro das

Superficie equipotencial de uma onda de Bloch
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Exemplos de ondas numa rede periodica

Onda normalmente incidente Onda incidente a 45 graus
huma estrutura periodica ha mesma estrutura periodica
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Descricao matematica da periodicidade

- Uma estrutura é periodica se suas propriedades materiais se repetem. Dada a rede de vetores, a periodicidade

é expressa como:

g(r+z‘pgr)=g(r) Ly = P+ ql, 11
- Lembre-se que € a amplitude da onda de Block que tem a mesma periodicidade da estrutura em que a onda
esta. Assim:
A(r+tpqr)=A(r) L = PL +ql, + 1,
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Bandas eletromagnéticas
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Diagramas de banda (l)

- Diagramas de banda sao um meio compacto mas incompleto de caracterizar as propriedades
eletromagnéticas de uma estrutura periodica. Ela € essencialmente um mapa das frequéncias

dos auto-modos em funcao do vetor de onda de Bloch ,§

Solugédo de Problema de autovalor

2 —
ka,:',;i = autovalor
H, , = autovetor
f=1]..056
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Diagramas de banda (ll)

- Para construir um diagrama de banda, consideramos pequenos deslocamentos no perimetro da
Zona de Brillouin Irredutivel (IBZ) e calculamos os autovalores em cada passo. Quando fazemos o
grafico de todos os autovalores como uma funcao de 3, os pontos se alinham para formar
“bandas” continuas

In

g
Lh

il
w T

Frequéncia normalizada

bl
Lh

3
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Lendo diagrama de banda (I)

- Pelo menos cinco propriedades eletromagnéticas podem ser estimadas de um diagrama de
banda:

1. Espaco de banda
- Auséncia de qualquer banda dentro de uma faixa de frequéncias indica auséncia de banda
- Um ESPACO DE BANDA COMPLETO é aquele que existe em todos os possiveis vetores de
onda de Bloch
2. Espectro de Transmissao/Reflexao
- Espaco de Banda leva a supressao de transmisao e aumento da reflexao
3. Velocidade de fase
- Inclinacao da reta que liga I" a qualquer ponto na banda —> My eferivo

4. Velocidade de grupo

- Inclinacao da banda no ponto de interesse —>  MNgefetivo
5. Dispersao

- Toda vez que a banda desvia de uma linha reta existe dispersao
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Lendo diagrama de banda (ll)

Diagrama de Banda Fotonico Transmitancia

6

Frequéncia normalizada wa/c

_ 1
Vetor de Bloch A
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Diagrama de banda completo

- Zona de Brillouin completa

M

—7t/a
—7r/a 0 7/a

p.

Existe um conjunto infinito de autofrequéncias associadas com cada ponto da zona
de Brillouin. Eles formam “superficies” como mostrado acima
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Contornos de Isofrequéncia
(indices Elipsoidais para Estruturas Periédicas)
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Contornos de Isofrequéncia para Bandas de Primeira

Ordem

aa

27e,

PROPRI'I?DADE

.’Z’/a_;r/ﬂ ﬁ'r
DE GLAUCIO LIMA SIQUEIRA E J

1.0

Os contornos de isofrequéncia
sao quase sempre circulares

—ﬂr/a

b,

fr/a
deE VIRGILIO DE ALMEIDA
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Contornos de Isofrequéncia para Bandas de Segunda
Ordem

2 band g g4t g

scan
frequency

mmmmmmmm

''''''''

llllll

i,

''''''''''
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Exemplos de Aplicacao

Auto colimacao Refracao negativa

(a) @, Material 1 | (a)

£,

VW= [ <
¥ /o Tx = Té < _. : £
ey \ C2

Q Material 2

(b) 2 Material 1

L et B P
Feixe divergente 5 : | ‘: -Feixe auto colimado 1FC2
no ar : LR A, na rede

Material 2
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Obrigado pela atencao!
Até a proxima aula...
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