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1. Introducciéon

La nanofoténica es el campo de la ciencia que estudia la interaccién de la radiacion
electromagnética con la materia en la escala nanométrica. En los tltimos anos ha sido un
campo en constante expansion y esto es debido a las propiedades que presenta tanto como
a las aplicaciones, las cuales abarcan diversos sectores como la medicina, las comunicaciones
o la producciéon de energia.

1.1. Nanoparticulas metalicas. Resonancias plasmoénicas

La plasmoénica es una de las ramas de investigacion més activas en el campo de la na-
nofoténica, la cual estudia la interacciéon entre la radiacion electromagnética y estructuras
metalicas. Un plasmoén se define como las oscilaciones colectivas de los electrones libres de
la densidad del gas de Fermi. En general, la radiacién electromagnética viaja por todo el es-
pacio y es dificil de confinar, sin embargo, bajo ciertas condiciones, cuando interacciona con
materiales metélicos puede ser confinada, viajando sobre la superficie del metal, generando
asi lo que se conoce como un plasmén de superficie (SPs) (Fig. 1). Dependiendo de como los
SPs sean excitados, existen dos tipos: los plasmones de superficie polaritones (SPPs) y los
plasmones de superficie localizados (LSPs). Los primeros son excitados cuando la radiacion
electromagnética incide sobre una superficie plana que separa dos medios, uno dieléctrico
y otro metalico. Los segundos son excitados cuando la radiacién electromagnética ilumi-
na una nanoparticula (NP) metédlica mas pequenia que la longitud de onda de la radiacién
incidente [1]. En el contexto de este trabajo los LSPs tienen un mayor interés.
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Figura 1: Plasmones de superficie [2].

Para determinadas longitudes de onda de la radiacién incidente, se producen oscilaciones
de los electrones libre, y cuando la oscilaciéon es maxima se produce una resonancia. Estas
oscilaciones coherentes de los electrones son los LSPs y cambian en funcion de la relacién
entre la forma y tamano de la NP y la longitud de onda de la radiaciéon incidente. En este
caso, la energia electromagnética es transferida a los electrones libres del metal, generando
una gran concentracion del campo electromagnético (en inglés conocido como hot-spot) en
las proximidades de la estructura metélica.



Esta transferencia de energia tiene numerosas aplicaciones en sensores (contaminacion,
biomedicina) [3,4], andlisis de materiales (dispersion de Raman superficialmente intensifica-
da, abreviado en inglés como SERS) [5, 6], células solares [7] y comunicaciones (nanoante-
nas [8,9]).

Cuando el tamano de la NP es pequenia comparada con la longitud de onda de la radiacién
incidente, entonces la distribucién de carga es de tipo dipolar (Fig. 2).
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Figura 2: Esquema de un plasmoén localizado en una NP metalica pequena comparada con
la longitud de onda de la radiacién incidente [10].

1.2. Nanoparticulas dieléctricas de alto indice de refracciéon. Mo-
dos de galeria susurrante

Hasta ahora hemos visto el interés del uso de nanoparticulas metalicas en muchas aplica-
ciones, pero tienen un gran inconveniente, las pérdidas en forma de calor por el efecto Joule.
En el rango VIS-NIR los metales pueden absorber la radiacién incidente produciendo el ca-
lentamiento de las nanoparticulas y las correspondientes pérdidas 6hmicas. Es por esto que
nuevas estructuras han sido desarrolladas utilizando nanoparticulas dieléctricas de alto indi-
ce de refraccién (HRI: High Refractive Index en inglés). A diferencia de las NPs metélicas,
las NPs HRI no presentan absorcién en el rango VIS-NIR. Ademas, a los efectos eléctricos se
le suman los efectos magnéticos. Esto es debido a que en las nanoparticulas HRI no hay elec-
trones libres (estdn hechas tipicamente con materiales semiconductores) por lo que no hay
resonancias plasmonicas y son ciertas distribuciones de las corrientes de desplazamiento las
que producen dichos efectos eléctricos y magnéticos. Dichas corrientes son originadas por la
polarizacion de atomos o moléculas, de manera que los modos dipolar eléctrico y magnético
se asocian con un desplazamiento lineal o circular dentro de la NP, respectivamente. Estas
resonancias magnéticas se observan cuando la longitud de onda de la radiacién incidente es
igual que el didmetro de la NP [11]. Ademads, la longitud de onda a la que se produce la
resonancia depende del tamano y forma de la NP y de los indices de refraccién de la NP y
del medio que la rodea.

Las corrientes de desplazamiento conducen a los modos de galeria susurrante, que pue-
den ser entendidos como rayos encerrados en una cavidad esférica soportados por multiples
reflexiones internas totales (Fig. 3). Este nombre se le atribuye por la catedral de St. Paul
en Londres, en donde las ondas sonoras interfieren constructivamente de manera que dos
personas en puntos contrarios de la ctipula se pueden escuchar una a la otra [12].



Debido a los efectos coherentes entre los efectos eléctricos y magnéticos, las NPs HRI
pueden ser usadas para controlar la direccionalidad de la radiacién dispersada. Bajo ciertas
condiciones, conocidas como las condiciones de Kerker [13], la radiacién dispersada por una
particula esférica HRI puede ser concentrada hacia atrés (segunda condicién de Kerker)
o hacia adelante (primera condicién de Kerker), consiguiendo en este ultimo caso que la
radiacion dispersada hacia detrds sea nula [14].
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Figura 3: Ilustracién de los modos de galeria susurrante en (a) la catedral de St. Paul con
ondas actsticas y (b) una NP esférica con ondas electromagnéticas [15].



2. Objetivos y esquema de trabajo

En este trabajo se ha estudiado la interaccion electromagnética con nanoparticulas die-
léctricas de alto indice de refraccién (en este caso de silicio), tanto en el caso aislado como
cuando dos nanoparticulas forman un dimero, con el objetivo de aumentar la absorcién de
energia en las células solares aumentando asi su eficiencia. El trabajo se ha llevado a cabo
para distintas geometrias con el objetivo de ver que geometria es mas 6ptima. Para entender
correctamente la interaccién electromagnética se han estudiado espectros de extincion, es-
pectros del parametro de asimetria g, diagramas de intensidad dispersada en campo lejano
y mapas de campo cercano.

A pesar de que la plasmoénica sea una rama muy estudiada en la nanofoténica hoy en dia,
como ya se ha comentado, las particulas metalicas presentan pérdidas en forma de calor en
el rango VIS-NIR y aunque esto puede no ser un inconveniente en otras aplicaciones, cuando
se tiene como objetivo mejorar el aprovechamiento de energia en las células solares supone
un problema, por este motivo en este trabajo no se han estudiado NPs metalicas y solo se
han estudiado NPs HRI de silicio.

Antes de analizar ningin resultado es preciso entender algunos aspectos tedricos. En este
trabajo se ha comenzado estudiando la teoria de Mie, que resuelve de manera analitica el
campo dispersado y absorbido por una particula esférica. Ademas, para poder resolver otras
geometrias, se ha estudiado el caso de particulas pequenas comparadas con la longitud de
onda, puesto que este trabajo se desarrolla bajo la aproximacion dipolar. Por tultimo se han
estudiado las propiedades direccionales de las nanoparticulas dieléctricas HRI, especialmente
las condiciones de Kerker (las cuales se han comentado brevemente en la seccién anterior
y se veran con mas detenimiento en la seccion 4). Dichas condiciones son muy interesantes
puesto que existe la posibilidad de gobernar la direccién de la radiacion electromagnética
dispersada, lo cual es muy 1util para redirigir la radiaciéon hacia el sustrato de las células
solares, mejorando asi la absorcién y el aprovechamiento de energia.

Para poder llevar a cabo el trabajo se ha usado el software COMSOL Multiphysics el cual
implementa el método del elemento finito, un método de aproximacion que permite resolver
ecuaciones diferenciales muy complejas.

En cuanto a los casos estudiados se dividen en tres: particulas aisladas, dimero formado
por dos esferas y dimero formado por dos cilindros. En el caso de las particulas aisladas
se han estudiado distintas geometrias: esfera, cilindro, cubo y paralelepipedo. En todos los
casos se han elegido geometrias con un volumen equivalente al de una esfera con un radio de
150 nm. Recordemos que la longitud de onda a la que se produce la resonancia varia con la
forma y el tamano de la NP, por eso aqui se fija el volumen de las NPs y poder asi estudiar
mejor la influencia de la geometria.

En cuanto al caso de los dimeros, tanto esferas como cilindros, se han utilizado cinco
distancias para el gap entre las NPs: 4, 10, 50, 100 y 300 nm. Con el fin de estudiar mejor
la interaccion entre las NPs que forman el dimero se han estudiado dos polarizaciones, en el
eje X y en el eje Y.



3. Teoria de Mie

En 1908, Gustav Mie dio una soluciéon analitica a las ecuaciones de Maxwell para la
dispersion y absorcién de radiacién electromagnética por particulas esféricas [16].

3.1. Resolucién de las ecuaciones de onda eléctrica y magnética

En un medio lineal, isétropo y homogéneo, un campo electromagnético (E, H) debe
cumplir la ecuacion de onda:

V?E + K’E =0, V?H + k’H = 0, (3.1)

donde k* = w?eu, siendo € la permitividad eléctrica y u la permeabilidad magnética.
Ademas, la divergencia de dichos campos debe ser nula:

V-E=0, V-H=0, (3.2)

por lo tanto, E y H no son independientes:

V x E = iwuH, V x H = —iweE. (3.3)

Dada una funcién escalar ¢/ y un vector arbitrario constante c, se puede construir una
funcién vectorial M:

M =V x (ct), (3.4)

con divergencia nula.

Mediante relaciones vectoriales, se comprueba que si v satisface la ecuacion de onda
escalar, entonces M satisface la ecuacion de onda vectorial.

A partir de M, se puede construir otra funcién vectorial con divergencia nula y que
cumpla la ecuacion de onda vectorial:

V xM
k Y
donde M y N son llamados los vectores armonicos.
Las funciones M y N tienen las propiedades de un campo electromagnético, siendo anélo-
gas a los campos E y H. De esta manera, el problema inicial que implicaba resolver las
ecuaciones 3.1 se ha simplificado a resolver la ecuacién de onda escalar de la funcién 1, la
cual se conoce como la funciéon generadora de los vectores arménicos M y N.
Debido a la simetria esférica, la funcion escalar elegida para generar los vectores arménicos
es tal, que satisfaga la ecuacion de ondas escalar en coordenadas esféricas:

1 9 (20 1 9/ 8w) 1 0%
=9 (2% v oy 12— 0 |
r28r(r 0r>+r28m989<8m980 +T251n98¢2+ Y (3.6)

N =

(3.5)

10



Usando el método de separaciéon de variables se obtienen las siguientes ecuaciones:

2o
2 e = .
002 +m 0, (3.7)
1 d/ . dO m?
Sinede<sm 9610) + [n(n +1)- 5 0}@ 0, (3.8)
d( ,dR 9 o B
dr(r d'r’) + [k r —n(n—i—l)}R—O. (3.9)

Las funciones generadoras que satisfacen la ecuacién de onda escalar en coordenadas
esféricas son:

WY om = €08 (M) P (cos 0) z, (kr), (3.10)

Y omn = Sin (m@) P (cos 0) z,, (kr), (3.11)

donde ey, es la solucién par y ©em, la solucién impar, P (cosf) son los primeros
polinomios asociados de Legendre de grado n y orden m y z,(kr) es cualquiera de las cuatro
funciones esféricas de Bessel j,, 3, (), h(2).

Los armoénicos esféricos vectoriales generados por ¥emn v Yomn (sustituyendo en las ex-
presiones 3.4-3.5 y tomando ¢ como el vector radial) son M., Momn, Nemn, Nomn- De esta
manera, cualquier solucién a las ecuaciones de campo puede ser expandida en una serie
infinita de estos armoénicos, conocidos también como los modos normales de una particula
esférica. Bajo ciertas condiciones un tinico modo puede ser excitado, pero en general, el cam-
po dispersado es una superposiciéon de estos modos con los correspondientes coeficientes a,,
v by, los cuales se indican mas adelante. Dichos coeficientes son el peso en el desarrollo en
armonicos esféricos, y estan asociados a las distribuciones multipolares, siendo a; y by, los
términos correspondientes a la distribucion dipolar eléctrica y magnética, mientras que as
y by son los términos correspondientes a la distribucién cuadrupolar eléctrica y magnética,
respectivamente.

3.2. Secciones eficaces de absorciéon, dispersiéon y extincion

Si suponemos una onda plana polarizada en el eje X, incidiendo en una esfera homogénea e
isétropa, podemos expandir el campo incidente en una serie infinita de armonicos, obteniendo
como resultado:

E; =Y E.(My), —iNg,), (3.12)
n=1
donde E,, = i"Ey(2n+1)/n(n+1), el superindice (1) hace referencia a la primera funcién
esférica de Bessel. El campo H; se obtiene a partir del rotacional de E;.
A través de las condiciones de contorno, la ortogonalidad de los vectores armonicos y
la forma de la expansion del campo incidente se obtienen los campos dento de la esfera y
dispersados, siendo este ultimo:
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eln bnMS?l)’ (313)

E. = B,(ia, N},
n=1

donde el superindice (3) hace referencia a la funcién h{) = j, + 4y,. Los coeficientes de
expansion en la serie vienen dados por las siguientes expresiones:

o pm? g (ma) (23, ()] = pjn (@) [maj, (ma))’ (3.14)
Mmzjn(mx)[xhg)(x)]’ - mhg)(x)[mmjn(mm)]’7
_ _tagn(ma) (@) = pn (@) [mazga (ma)f (3.15)

paja(ma)[ahid) (o)) — phit (@) [ma, ()

donde i1 v pq son las permeabilidades magnéticas del medio que rodea la particula y de
la particula, respectivamente. Al cociente m = N;/N se le denomina indice de refraccion
relativo, siendo N y N; los indices del medio que rodea la particula y de la particula,
respectivamente.

El argumento que aparece en las funciones de Bessel es el parametro de tamano, x, el
cual se relaciona con el indice de refraccion del medio, N, con el radio de la particula, a, y
con la longitud de onda de la radiacién incidente, A, segtin la siguiente expresion:

_ 27Na
T=—

En el caso del campo absorbido los coeficientes se obtienen de una manera similar, siendo
estos ¢, y d,.

Mediante los coeficientes a,, y b, se pueden expresar las secciones eficaces de dispersion,
extincion y absorcion:

2 oo
Cuea = 13 320+ 1)((anf? + [baf?), (3.16)
n=1
2r &
Cogt = el > (2n + 1)Re(a, + by), (3.17)
n=1
C'abs - Cewt - Csca- (3].8)

A partir de las secciones eficaces se definen las eficiencias de dispersion, extincion y
absorcion:

o Csca o Cext o Cabs
Qsca — G ; Qeazt — G ) Qabs — G )
siendo G = 7r? el drea de la particula proyectado en un plano perpendicular al de la
onda incidente.
Ademas de lo anterior, podemos definir el parametro de asimetria, también conocido
como parametro g:

(3.19)

g =< cosf >= / p cos BdS?2, (3.20)
47

donde p es la funcién de fase. Si la particula dispersa la luz preferentemente hacia adelante
g es positivo, mientras que si por el contrario dispersa mas luz hacia detras g es negativo.
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3.3. Grado de polarizacion

El campo incidente puede ser expresado en funcion de las componentes paralelas y per-
pendicular al plano de dispersion, definido por las direcciones de la radiaciéon incidente y
dispersada (Fig. 4).

Figura 4: Rayo de luz incidente propagandose en el eje z e incidiendo sobre una particula.
En la imagen se representa el plano de dispersion [16].

Para una esfera homogénea e isétropa, la relaciéon entre las componentes paralela y per-
pendicular del campo incidente y del campo dispersado es:

EHS 2ik(r—z) 512 0 E||z

2n + 1

donde:

Sl = ; m(anﬂ'n + bnTn), (322)
2n+1
S2 = zn: m(anm + bnﬂ-n) (323)

Las funciones m, y 7, se relacionan con los polinomios de Legendre de grado n y orden
1 mediante las siguientes expresiones:

P! dP}
=7 =2 3.24
™ singT T do (3.24)
Estas funciones se obtienen mediante las siguientes relaciones de recurrencia:
2n —1 n
n = HTp—1 — ———=Tp_2, 3.25
& o Hme1 T T T (3.25)
Tp = numy, — (N4 1)m, -1, (3.26)

13



donde = cosb, mp =0y m = 1.
La intensidad dispersada paralela al plano de dispersion es:

i) = || (3.27)

La intensidad dispersada perpendicular al plano de dispersion es:

iL = |Si|* (3.28)

El grado de polarizacion se define segiin la siguiente expresion:

p=—1 (3.29)
(]

Si P es positivo, entonces la luz dispersada estd parcialmente (o total si P = 1) pola-
rizada perpendicular al plano de dispersion. Si por el contrario es negativo, entonces la luz
dispersada estd parcialmente (o total si P = —1) polarizada paralela al plano de dispersion.

Este parametro contiene mucha informacién sobre el sistema estudiado. Se puede conocer
la distribucién de carga que esta originando la resonancia, el tamafio de la particula o en el
caso de dimeros, la mayor y menor interaccién entre las particula que lo constituyen.

Una de las medidas mas importantes que se lleva a cabo frecuentemente es el grado de
polarizacion a 90°, lo que implica medir la intensidad dispersada perpendicular a la direccién
de la radiacién incidente.

Tomando tnicamente los términos correspondientes al desarrollo dipolar y cuadrupolar
del campo dispersado, lo cual es una buena aproximaciéon en muchos casos, se puede obtener
la siguiente expresion:

(9a; — 15b2)% — (9by — 15a,)?
(9a; — 15b9)% + (9b; — 15a9)?’
donde se ha considerado que la permeabilidad magnética del medio y de la particula es
p=p =1
Si los términos de la distribucion cuadrupolar son despreciables, la ecuacion 3.30 se
simplifica segtin la siguiente expresion:

P(90°) = (3.30)

(1
a1 ]? + 0]’
donde se puede comprobar que si el valor de P es positivo predomina el dipolo eléctrico,
mientras que si es negativo los del dipolo magnético.
Si los efectos magnéticos son despreciables, los coeficientes b, son despreciables, y la
ecuaciéon 3.30 se simplifica segin la siguiente expresion:

P(90°) (3.31)

. 9’&1’2 — 25|CL2‘2
~ 9]ar|? + 25]asf?’

donde se puede comprobar que si P tiene un valor positivo la distribucion de carga serd
dipolar, mientras que si es negativo la distribucion de carga sera cuadrupolar.

P(90°) (3.32)

14



3.4. Aproximacién de particulas pequenas comparadas con la lon-
gitud de onda

A partir de la expansion en serie de potencias de las funciones esféricas de Bessel, j,(p)
e yn(p) se pueden expandir las funciones ¥1(p) = pji(p) v &i(p) = phgl)(p) que aparecen
en las expresiones de los coeficientes de dispersion a,, y b,. Teniendo en cuenta los primeros
términos se obtienen las siguientes expresiones:

2 pt 20 2p°
b =5 -5 we =T - L (3.33)
o ) Sy
fl(p)z—;—;er/;, 61(/))2;2—;+3p, (3.34)
3 2
Pa(p) ~ %, a(p) ~ %, (3.35)
3 6i
&a(p) = —pz, &(p) = pé. (3.36)

A partir de las expresiones anteriores obtenemos la expansion en serie de potencias de
los coeficientes de dispersion ay, by, as y by hasta términos de orden 6:

2idm?—1  2iz® (m>—2)(m2—1) 4a® (m?2—1)\°
= — - — ([=— +0@" 3.37
“ 3 mir2 5 (m2ior T 9 \mrya) TOWY (3:37)
s, .
by = —B(m — 1)+ 0O(z"), (3.38)
iz® m? —1 ;
by = O(z"), (3.40)

donde se ha tomado la permeabilidad magnética de la particula igual que la del medio
(1 = p =1). Si |m|z << 1 (donde recordemos m es el indice de refraccién relativo y z el
pardmetro de tamano), entonces |by| << |a1| y se tiene que:
2ixd e — 1
a =———7:, 3.41
! 3 €42 ( )
siendo el resto de términos a, v b, de orden z° y superiores y por lo tanto despreciables.
Si por el contrario, la permeabilidad magnética de la particula (u) es distinta que la del
medio que la rodea (u = 1), el coeficiente b; toma la siguiente expresion [1]:
2ix% pu— 1
b= 2L HT (3.42)
3 p+2
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Si la luz incidente, I;, no esta polarizada, la intensidad dispersada Ig es:

2

2
-1
m (14 cos?0)I;. (3.43)

m2 -+ 2

81t Nab
Is =
A2

En la Ec. 3.43 no se tiene en cuenta la polarizacion de la radiacién incidente, pero
es importante recordar que la distribucion angular de radiacion dispersada depende de la
polarizacion de la radiaciéon incidente.

En el caso de que la radiacion incidente esté polarizada paralela al plano de dispersion,
la intensidad dispersada, bajo esta aproximacion, es:

2
cos? 0. (3.44)

En el caso de que la radiacion incidente esté polarizada perpendicular al plano de disper-
sion, la intensidad dispersada, bajo esta aproximacion, es:

9y ?

1] = 41{27’2 . (345)
Si la radiacion incidente no esta polarizada, entonces se tiene que:
A
i= 5(2” +i,). (3.46)

Puesto que cada polarizacion es dispersada de distinta manera, si la luz incidente no
estd polarizada, la radiacién dispersada estard parcialmente polarizada. Sustituyendo las
ecuaciones 3.44 y 3.45 en la Ec. 3.29 se obtiene:

~ 1—cos*0
~ 1+cos2f’

Puesto que P es siempre positivo, la luz dispersada esta polarizada parcialmente perpen-
dicular al plano de dispersion.

A continuacién, en la Fig. 5 se muestra la intensidad dispersada por una esfera pequena
comparada con la longitud de onda cuando la radiacién incidente esté polarizada paralela o
perpendicular al plano de dispersiéon y cuando no esta polarizada, de acuerdo con lo visto
bajo esta aproximacion. Ademas, en la Fig. 6 se muestra el grado de polarizacién de acuerdo
con la ecuacion 3.47.

(3.47)
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Figura 5: Distribuciéon angular normalizada de la luz dispersada por una esfera pequena
comparada con la longitud de onda. Se muestran tres casos: luz incidente polarizada paralela
al plano de dispersién (en azul, - - -), luz incidente polarizada perpendicular al plano de
dispersion (en amarillo, linea continua), luz incidente no polarizada (en rojo, - - -).
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Figura 6: Grado de polarizaciéon para una esfera pequena comparada con la longitud de onda
para luz incidente no polarizada.
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4. Dispersion por esferas magnéticas. Condiciones de
Kerker

Kerker et al. [13] estudiaron en 1982 efectos inusuales en la dispersién producida por
esferas magnéticas pequenas comparadas con la longitud de onda de la radiacién incidente.

Sustituyendo los coeficientes a; y b; obtenidos bajo la aproximacién de particula pequena
comparada con la longitud de onda (ecuaciones 3.41 y 3.42) en las expresiones 3.22 y 3.23
(tomando n = 1), se obtienen las intensidades dispersadas paralela y perpendicular al plano
de dispersién (ecuaciones 3.27 y 3.28), respectivamente:

ix? [(:;) cos 6 + (Z;;)] ‘2, (4.1)

e—1 w—1 2
. 3 - -

— 01| . 4.2
i [<6+2>+(u+2>(j08] (4.2)
Cuando € = p ambos dipolos (eléctrico y magnético) oscilan en fase, (se verifica que
a; = by) y la intensidad dispersada hacia atras (f = 180°) es nula, de manera que toda la
intensidad es dispersada hacia adelante (§ = 0°). Esta condicién es conocida como primera

condicién de Kerker (o Zero-Backward en inglés, abreviado como ZB).
La segunda condicién de Kerker se da cuando:

Iy =

I, =

4—p

=—) 4.3

‘T ot (43)

de manera que toda la radiacién es dispersada hacia detrdas (0 = 180°) y la radiacién
dispersada hacia adelante (§ = 0°) es casi nula. En [17] se comprueba que si € = —2 y
i = —2, se verifican ambas condiciones de Kerker de manera simultanea, sin embargo, los

efectos magnéticos y eléctricos no se compensan y como resultado la intensidad dispersada
hacia delante (f = 0°) no es nula.
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5. Meétodos numéricos

5.1. Método del elemento finito: COMSOL Multiphysics

COMSOL Multiphysics [18] es un software comercial que permite analizar, simular y
resolver muchos problemas de fisica o de ingenieria, entre otros. En este caso se ha usado
el médulo de radio frecuencia, el cual resuelve las ecuaciones diferenciales de Maxwell (en
el dominio de la frecuencia) con unas condiciones de contorno. Este software se basa en
el método de los elementos finitos, para aproximar la soluciéon de ecuaciones diferenciales
parciales que puedan resultar muy complejas.

Este software permite reproducir cualquier configuracion deseada, eligiendo tanto la geo-
metria como la onda incidente y su polarizacion.

En este caso, la geometria a estudiar esta en el centro de una esfera homogénea de aire de
radio \/2. Ademas, se coloca una capa perfectamente absorbente de grosor \/4 que absorba
el campo dispersado en los contornos, de manera que el campo no se vaya al infinito. Para
poder resolver cualquier problema, este debe ser discretizado. En la Fig. 7 se muestra la
discretizacion elegida en este trabajo, basada en tetraedros. Ademads, la malla se ha elegido
suficientemente fina para que el problema converja.
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Figura 7: Malla elegida en los calculos realizados. Se muestran tres casos: (a) particula

aislada, (b) dimero de esferas y (c¢) dimero de cilindros. Como se puede observar la malla
usa tetraedros para discretizar el problema.
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6. Aplicaciones

En las dltimas décadas la nanotecnologia ha revolucionado la ciencia. La posibilidad de
manipular materiales a escala nanométrica ha generado grandes avances en distintos campos
de la ciencia como por ejemplo en la medicina o en las comunicaciones.

La nanofoténica ha supuesto un campo de estudio muy importante en los tltimos anos.
Estudiar la interaccién de la radiacion electromagnética con particulas en la escala nanomé-
trica ha mostrado grandes propiedades y aplicaciones, gracias a las grandes concentraciones
de energia que se generan en las resonancias plasmoénicas o a los efectos direccionales que
presentan las NPs HRI.

6.1. Células solares

En el mercado actual las células solares estan basadas en superficies de silicio con espeso-
res entre 180-300 pum, y la mayor parte del precio de las células proviene de los costes de los
materiales y el procesado. Por eso, desde hace anos, hay un interés en conseguir superficies
con mucho menos espesor, entre 1-2 ym, de manera que permita reducir los costes.

Puesto que todas las células solares usan semiconductores, una limitaciéon en la tecnologia
existente es que la absorbancia cerca del gap es menor, sobretodo en semiconductores con un
gap indirecto, como el caso del silicio. Ademaés, esta absorbancia se veria aiin mas disminuida
si se utilizan peliculas muy delgadas. Por esto, es muy importante estructurar las peliculas
delgadas en las células solares para que la luz quede confinada en el interior y aumentar
asi la absorbancia. Una manera de conseguir atrapar la radiacion electromagnética en estas
peliculas delgadas en las células solares es mediante el uso de nanoestructuras metalicas
y los plasmones de superficie. En [7] se explican tres maneras en las que los plasmones
pueden ayudar a reducir el espesor de las capas fotovoltaicas (Fig. 8). En primer lugar,
las nanoparticulas metalicas pueden ser usadas como elementos de dispersion para acoplar
y confinar las ondas electromagnéticas provenientes del sol en una capa absorbente. En
segundo lugar, las nanoparticulas metalicas pueden ser utilizadas como pequenas antenas en
donde los plasmones son acoplados al material semiconductor, aumentando la seccion eficaz
de absorcion. Por dltimo, una pelicula metalica ondulada detras de la capa absorbente de la
célula fotovoltaica puede acoplar la radiacion electromagnética emitida por el sol en SPPs
(plasmones de superficie polaritones) atrapandola y guidandola.

RUITITI

4

Jv Y NAN

Figura 8: Plasmones en células solares: (a) la luz es confinada por la dispersién de las na-
noparticulas metdlicas en la superficie de la célula solares, (b) la excitacién de plasmones
de superficie localizados aumenta el campo en los alrededores de las NPs lo que aumenta la
absorcién de luz y (c) la luz es atrapada por la excitacion de SPPs [7].
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6.2. Sistemas de comunicaciéon. Nanoantenas

Poder gobernar las propiedades direccionales de la luz gracias a las nanoparticulas die-
léctricas de alto indice de refraccién esta haciendo de los sistemas de comunicacién éptica
ultra rédpida una realidad cada dia méas cercana [8].

Las particulas de alto indice de refraccion se diferencian de las metalicas por las resonan-
cias magnéticas que presentan. Este hecho anadido a la direccionalidad que proporcionan
ha permitido la creaciéon de nanoantenas (Fig. 9) que permiten redirigir la energia electro-
magnética que se propaga en el espacio en modos localizados de dimensiones inferiores a la
longitud de onda de la radiacién. Ademds, estas nanoantenas muestran una mayor eficiencia
energética que las metélicas [19].

\ j

Figura 9: Nanoantenas. En el gap entre los componentes del dimero se forman grandes
concentraciones de campo electromagnético. [20].

6.3. Medicina

En el campo de la medicina ha sido posible mejorar la deteccion de particulas virales,
estudiando las resonancias plasménicas en diferentes nanoparticulas metélicas. Ademaés, se
han realizado pruebas con nanoparticulas de oro combatiendo la gripe [21].

En el caso de las nanoparticulas de plata, debido a su actividad antibacterial, son usadas
como recubrimientos en algunos implantes o para curar quemaduras. En general, numerosas
proétesis son cubiertas con esta clase de nanoparticulas [22].

Otra aplicacién en el campo de la medicina, es el tratamiento del cancer (Fig. 10). Existen
terapias que usan nanoparticulas con un nicleo dieléctrico y una cubierta de oro, ya que estas
presentan resonancias en el infrarrojo cercano. Cuando las particulas son introducidas en el
cuerpo, se adhieren preferentemente a las células cancerigenas, de manera que cuando se
incide con radiacion de la frecuencia de resonancia las particulas absorben y por el efecto
Joule aumentan su temperatura destruyendo las células cancerigenas y dejando las células
sanas intactas [21] [23].
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Figura 10: Esquema del tratamiento de cdncer mediante el uso de NPs [24].

6.4. Dispersion Raman superficialmente intensificada

El SERS [25] (Surface Enhanced Raman Scattering) es una técnica espectroscopica ba-
sada en el efecto Raman de caracterizaciéon de moléculas no destructiva y de gran precisién
basada en el uso de nanoparticulas (Fig. 11). Las moléculas a analizar se colocan sobre un
sustrato de nanoparticulas que intensifican la radiacion incidente a causa de las resonancias
plasmonicas. Esta técnica es usada para detecta materiales biologicos, que presentan una
fuerte absorcion en un determinado rango del espectro, en bajas concentraciones [5] [23].

Laser

Figura 11: Esquema de medida mediante la técnica SERS de una superficie cristalina de
oro [26].
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7. Resultados

En esta seccién se van a analizar los espectros de extincién y del parametro de asimetria
g, los diagramas de intensidad dispersada en campo lejano y los mapas de campo cercano
para los tres casos considerados: particulas aisladas (esfera, cilindro, cubo y paralelepipedo),
dimeros formados por dos esferas y dimeros formados por dos cilindros. En todos los casos
se han estudiado NPs de silicio en el rango infrarrojo cercano (800-1300 nm), debido a que
el silicio no tiene pérdidas por absorcién en ese rango. Ademas, por esta razon, la eficiencia
de dispersién es equivalente a la eficiencia de extincion, Q..¢, (ver ecuacion 3.18) siendo un
parametro de interés para determinar la geometria mas 6ptima para redirigir la radiaciéon
en las células solares, favoreciendo el aprovechamiento de energia. Por esta razon, se ha
estudiado la Primera Condicién de Kerker (zero-backward) en el espectro de extincion y
del parametro de asimetria g (linea vertical punteada), con el objetivo de redirigir toda la
radiacion hacia la region posterior de las NPs (0 = 180°).

7.1. Particulas aisladas

En la Fig. 12 se muestran los espectros de extincién y del pardmetro g (donde la linea
vertical punteada indica la longitud de onda correspondiente a la primera condiciéon de
Kerker), el diagrama de intensidad en campo lejano y el mapa de campo cercano, para una
esfera de R = 150 nm, siendo la radiacién incidente una onda plana polarizada en el eje X
y propagandose en el sentido positivo del eje Z.
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Figura 12: (a) Espectro de eficiencia de extincion, (b) parametro de asimetria g, (¢) diagrama
de intensidad de campo lejano dispersado para diferentes longitudes de onda alrededor de
la correspondiente a la Primera Condicién de Kerker, y (d) mapa de campo cercano para
la longitud de onda zero-backward (Azp = 1209 nm) para una esfera de R = 150 nm. Las
figuras (¢) y (d) corresponden al plano Z-X.
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El espectro de extincién muestra la resonancia dipolar eléctrica (~ 855 nm) y magnética
(~ 1114 nm) del silicio. Se puede comprobar como la longitud de onda correspondiente a la
primera condicién de Kerker (Azp) sucede en las colas de las resonancias (menor valor de
Qext) 1o que a su vez, indica una intensidad dispersada hacia adelante menor.

A partir del espectro del parametro g y del diagrama de intensidad de campo lejano se
puede comprobar como a la longitud de onda ZB la mayor parte de la radiaciéon se emite
hacia adelante.

En la Fig. 13 se muestran los espectros de extincién y del pardmetro g, el diagrama
de intensidad en campo lejano y el mapa de campo cercano, para un cilindro de R = 150
nm, A = 200 nm, siendo la radiaciéon incidente una onda plana polarizada en el eje X y
propagandose en el sentido positivo del eje Z. El cilindro esta situado de manera que su eje
de revolucién se sittia paralelamente a la direccion de propagacion de la radiacién incidente.

La geometria se ha elegido de manera que el volumen sea el mismo que el de una esfera de
R = 150 nm.
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Figura 13: (a) Espectro de eficiencia de extincién, (b) parametro de asimetria g (donde la
linea vertical punteada indica la longitud de onda correspondiente a la primera condiciéon de
Kerker), (c¢) diagrama de intensidad de campo lejano dispersado para diferentes longitudes
de onda alrededor de la correspondiente a la Primera Condiciéon de Kerker, y (d) mapa de
campo cercano para la longitud de onda zero-backward (Azp = 1098 nm) para un cilindro
de R =150 nm, h = 200 nm. Las figuras (c) y (d) corresponden al plano Z-X.
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En el caso del cilindro se observa una intensidad dispersada hacia adelante 2.5 veces
mayor que para la esfera. Esto se puede entender en base a la eficiencia de extincion, Qeu.
En el cilindro, las resonancias dipolar eléctrica y magnética estan desplazadas con respecto
al caso de la esfera, y por lo tanto la condicién de ZB se da para una longitud de onda més
cercana a los picos de las resonancias (mayor valor de Q..;), a diferencia de la esfera donde
la longitud de onda ZB se observa en las colas de las resonancias (menor valor de Qy).
Como se habia comentado, la eficiencia de extincion, .., €s un parametro de interés para
determinar que geometria es mas eficiente para redirigir la radiacién electromagnética en las
células solares. Ademas, desde un punto de vista experimental, las NPs cilindricas son mas
faciles de manufacturar que las esferas [27] [28].

En la Fig. 14 se muestran los espectros de extincién y del parametro g (donde la linea
vertical punteada indica la longitud de onda correspondiente a la primera condicion de
Kerker), el diagrama de intensidad en campo lejano y el mapa de campo cercano, para un
cubo de [ = 242 nm, siendo la radiacién incidente una onda plana polarizada en el eje X y
propagandose en el sentido positivo del eje Z. La geometria se ha elegido de manera que el
volumen sea el mismo que el de una esfera de R = 150 nm.
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Figura 14: (a) Espectro de eficiencia de extincion, (b) parametro de asimetria g, (¢) diagrama
de intensidad de campo lejano dispersado para diferentes longitudes de onda alrededor de
la correspondiente a la Primera Condicién de Kerker, y (d) mapa de campo cercano para la
longitud de onda zero-backward (Azp = 1143 nm) para un cubo de [ = 242 nm. Las figuras
(¢) y (d) corresponden al plano Z-X.

El caso del cubo es similar a la esfera, la longitud de onda correspondiente a la primera
condicién de Kerker se encuentra en la cola de las resonancias (menor valor de Q) y por
lo tanto la intensidad dispersada hacia adelante es menor, haciendo esta geometria menos
eficiente comparada con otras, por ejemplo el cilindro con su eje paralelo a la direccién de
propagacion.
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En la Fig. 15 se muestran los espectros de extincién y del parametro g (donde la linea
vertical punteada indica la longitud de onda correspondiente a la primera condiciéon de
Kerker), el diagrama de intensidad en campo lejano y el mapa de campo cercano, para un
paralelepipedo de base cuadrada [ = w = 300 nm, altura h = 157 nm, siendo la radiaciéon
incidente una onda plana polarizada en el eje X y propagandose en el sentido positivo del eje
Z. La geometria se ha elegido de manera que el volumen sea el mismo que el de una esfera
de R = 150 nm.
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Figura 15: (a) Espectro de eficiencia de extincién, (b) pardmetro de asimetria g, (¢) diagrama
de intensidad de campo lejano dispersado para diferentes longitudes de onda alrededor de
la correspondiente a la Primera Condicién de Kerker, y (d) mapa de campo cercano para la
longitud de onda zero-backward (Azp = 957 nm) para un paralelepipedo de [ = w = 300
nm, h = 157 nm. Las figuras (c) y (d) corresponden al plano Z-X.

En el caso del paralelepipedo solo se observa una tinica resonancia, ademas la longitud de
onda correspondiente a la primera condicion de Kerker se encuentra en el pico de la resonancia
(valor més alto de Q). Por este motivo, esta geometria es la que presenta un mayor valor
para la intensidad dispersada hacia adelante, siendo la geometria mas prometedora para
redirigir la radiaciéon electromagnética en las células solares.

En la Fig. 16 se muestran dos grafica comparativas para las geometrias analizadas en el
caso de particulas aisladas, donde se muestran los valores de la intensidad dispersada hacia
adelante y la eficiencia de extincién correspondientes a la longitud de onda ZB. Se puede
observar como para el caso del paralelepipedo se ha obtenido el mayor valor de la eficiencia
de extincién, Q..s, seguido del cilindro con su eje de revolucion paralelo a la direccion de
propagacién. Sin embargo, para este ultimo caso el valor de ),; es 0.6 veces menor que para
el caso del paralelepipedo. Por otro lado, se ha comprobado como la esfera es la geometria
menos prometedora, con un valor de la eficiencia de extincion 4 veces menor que el caso del
paralelepipedo. Esta diferencia es debida a que en los dos primero casos la longitud de onda
correspondiente a la primera condicion de Kerker ocurre cerca de los picos de las resonancias,
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a diferencia de la esfera donde ocurre en las colas de las resonancias.

Ademas, de acuerdo con lo visto, el paralelepipedo tiene el mayor valor de intensidad
dispersada hacia adelante, lo que convierte esta geometria en la geometria mas eficiente para
redirigir la radiacion electromagnética en las células solares, seguida de cilindro con su eje
de revolucion paralelo a la direccion de propagacion.

Por otra parte se han estudiado los efectos de direccionalidad de las NPs HRI mediante
la primera condicion de Kerker. Poder gobernar la direccién de la radiacion dispersada de
manera que toda la radiacion se disperse hacia adelante, siendo la radiacion dispersada hacia
atras nula, es fundamental para redirigir la radiacion en las células solares, favoreciendo la
absorcion de energia.

5 %1073 .

Cilindro Cubo Esfera Paralelepipedo

Cilindro Cubo Esfera Paralelepipedo

(b)

Figura 16: Graficas comparativas para las cuatro geometrias analizadas en el caso de parti-
culas aisladas para (a) la intensidad dispersada hacia adelante para la longitud de onda ZB,
Itorward(ZB) y (b) la eficiencia de extincion, Q..:(ZB), para la longitud de onda ZB.
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En la préxima seccion, 7.2, se va a estudiar un dimero formado por dos esferas con el
objetivo de estudiar la interaccion entre las NPs y como cambian la eficiencia de extincion,
Qeat, ¥ la intensidad dispersada hacia delante, I foryqera, @ media que el gap entre las particulas
que forman el dimero aumenta y la interaccién es menor. Ademas se estudiara el efecto de
la polarizacion de la radiacién incidente, estudiando la polarizacion en el eje X y en el eje Y.

7.2. Dimeros de esferas

A continuacién, en las Figs. 17-21, se muestran los espectros de la eficiencia de extincién y
del parametro g (donde la linea vertical punteada indica la longitud de onda correspondiente
a la primera condicion de Kerker), los diagramas de intensidad de campo lejano y los mapas
de campo cercano, para dos esferas de R = 150 nm cada una formando un dimero con un gap
entre ellas de 4, 10, 50, 100 y 300 nm, respectivamente. La radiacién incidente se propaga
en el sentido positivo del eje Z y esta polarizada en el eje X.
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Figura 17: (a) Espectro de eficiencia de extincién, (b) pardmetro de asimetria g, (c) diagrama
de intensidad de campo lejano dispersado para diferentes longitudes de onda alrededor de
la correspondiente a la Primera Condicién de Kerker, y (d) mapa de campo cercano para la
longitud de onda, A\zp = 1123 nm, para un dimero de dos esferas de R = 150 nm cada una
con un gap de 4 nm. Las figuras (c¢) y (d) corresponden al plano Z-X.

En la Fig. 17 se observa una intensidad dispersada hacia adelante 7.5 veces mayor que
en el caso de una NP esférica aislada. En el espectro de QQ.,; se puede comprobar como se ha
producido un ligero corrimiento al azul del méaximo de la resonancia y la longitud de onda
correspondiente a la primera condicién de Kerker estd en el pico de la resonancia (mayor
valor de Qey), con un valor 4 veces mayor que en el caso de una NP esférica aislada. Estos
valores no solo aumentan por el hecho de anadir una segunda NP (en ese caso solo serfan
el doble) sino que la interaccién entre ambas NPs intensifica el campo electromagnético. De
hecho en la Fig. 17 (d), se puede observar una zona de alto campo entre las dos NPs que
forman el dimero.
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Figura 18: (a) Espectro de eficiencia de extincién, (b) pardmetro de asimetria g, (¢) diagrama
de intensidad de campo lejano dispersado para diferentes longitudes de onda alrededor de
la correspondiente a la Primera Condicién de Kerker, y (d) mapa de campo cercano para la
longitud de onda, Az = 1128 nm, para un dimero de dos esferas de R = 150 nm cada una
con un gap de 10 nm. Las figuras (c¢) y (d) corresponden al plano Z-X.

0.4 5
o : ZB
0.2 :
2 :
0 0 :
800 900 1000 1100 1200 1300 800 900 1000 1100 1200 1300
A (nm) A (nm)
(a) (b)
7
—1138 nm 6
A 1143 nm 5
/ 8 —1148 nm
| ) 1154 nm 4
\ y —1159 nm
270 90 3
2
1
180 b
(c) (d)

Figura 19: (a) Espectro de eficiencia de extincién, (b) pardmetro de asimetria g, (c¢) diagrama
de intensidad de campo lejano dispersado para diferentes longitudes de onda alrededor de
la correspondiente a la Primera Condicién de Kerker, y (d) mapa de campo cercano para la
longitud de onda, Az = 1148 nm, para un dimero de dos esferas de R = 150 nm cada una
con un gap de 50 nm. Las figuras (c¢) y (d) corresponden al plano Z-X.
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Figura 20: (a) Espectro de eficiencia de extincién, (b) pardmetro de asimetria g, (c) diagrama
de intensidad de campo lejano dispersado para diferentes longitudes de onda alrededor de
la correspondiente a la Primera Condicién de Kerker, y (d) mapa de campo cercano para la
longitud de onda, A\zp = 1164 nm, para un dimero de dos esferas de R = 150 nm cada una
con un gap de 100 nm. Las figuras (c¢) y (d) corresponden al plano Z-X.
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Figura 21: (a) Espectro de eficiencia de extincién, (b) pardmetro de asimetria g, (¢) diagrama
de intensidad de campo lejano dispersado para diferentes longitudes de onda alrededor de
la correspondiente a la Primera Condicién de Kerker, y (d) mapa de campo cercano para la
longitud de onda, A\zp = 1204 nm, para un dimero de dos esferas de R = 150 nm cada una
con un gap de 300 nm. Las figuras (c) y (d) corresponden al plano Z-X.
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En las Figs. 18 y 19 se puede observar como cambian los espectros y los diagramas a
medida que aumenta el gap y por lo tanto la interaccién es menor.

En el caso de un gap de 10 nm la longitud de onda ZB se encuentra ligeramente desplazada
del maximo de la resonancia, de manera que el valor de (Q.,; es ligeramente menor, al igual
que el valor de la intensidad dispersada hacia delante. Sin embargo, las esferas que forman
el dimero tienen atin una fuerte interaccion y las diferencias no son significativas.

Este hecho se aprecia con més claridad para un gap de 50 nm, en donde los dos picos de
la resonancia se han ensanchado méas y practicamente estan solapados. Ademas, la longitud
de onda correspondiente a la primera condicion de Kerker esta desplazada hacia las colas de
la resonancia, lo que produce una disminucion significativa en Q..(ZB) (aproximadamente
del 25%) y en la intensidad dispersada hacia delante.

A medida que el gap sigue aumentando la interaccién es menor, de manera que para un
gap de 300 nm la interaccién es muy débil y en la Fig. 21 (a) se puede observar como el
espectro de (Q.,¢ es muy similar al del caso de una NP esférica aislada.

De manera global, se puede comprobar como la interaccion entre los componentes del
dimero modifica la posicién espectral de los maximos de las resonancias de manera que
cuando la interacciéon es mayor la longitud de onda ZB estd en el pico de la resonancia
(mayor valor de (Q¢¢), mientras que cuando la interaccién es menor la longitud de onda ZB
estd en la cola de las resonancias (menor valor de Q).

Para el caso de un gap de 4 nm, existe una fuerte interaccién entre las esferas que forman
el dimero, de manera que la longitud de onda ZB tiene lugar en el pico de la resonancia,
Fig. 17, y se alcanza el mayor valor para la eficiencia de extincion, Q..+(ZB) = 7,8, a su vez
la intensidad dispersada hacia adelante es Iforpard(ZB) = 2,82 - 10713, En comparacién con
el caso de un gap de 300 nm, Fig. 21, donde la interaccién es muy débil y la longitud de
onda ZB tiene lugar en la cola de las resonancias, se comprueba como en este tltimo caso
los valores alcanzados son mucho menores, siendo la eficiencia de extincion Q..(ZB) = 1,9
y la intensidad dispersada hacia delante I ;opyera(ZB) = 1,25 - 10713,

Se puede comprobar, teniendo en cuenta la Fig. 16, como los casos de un dimero formado
por dos esferas con la radiacién incidente polarizada en el eje X, especialmente para un gap
de 4 nm, presentan valores de Qezt € Iforwara Mayores que en los casos estudiados referentes
a particulas aisladas. Este aumento no solo se debe al hecho de anadir una segunda particula
(lo que aumenta la dispersién), sino que se debe a la fuerte interaccién entre las esferas que
forman el dimero, creando una zona de alto campo electromagnético entre ambas.

Por otra parte, al igual que en el caso de particulas aisladas, se puede comprobar en los
espectros del parametro g, en los diagramas de intensidad de campo lejano y en los mapas
de campo cercano de las Figs. 17-21 como la mayor parte de la radiacion es dirigida hacia
delante. Ademas, los diagramas de intensidad dispersada en campo lejano son mas estrechos,
lo que indica una mayor direccionalidad de la intensidad dispersada hacia adelante.
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A continuacion, en las Figs. 22, 24-27, se muestran los espectros de la eficiencia de ex-
tincién y del pardmetro g (donde la linea vertical punteada indica la longitud de onda
correspondiente a la primera condicién de Kerker), los diagramas de intensidad de campo
lejano y los mapas de campo cercano, para dos esferas de R = 150 nm cada una formando
un dimero con un gap entre ellas de 4, 10, 50, 100 y 300 nm, respectivamente. La radiaciéon
incidente se propaga en el sentido positivo del eje Z y estd polarizada en el eje Y.
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Figura 22: (a) Espectro de eficiencia de extincién, (b) pardmetro de asimetria g, (¢) diagrama
de intensidad de campo lejano dispersado para diferentes longitudes de onda alrededor de
la correspondiente a la Primera Condicién de Kerker, y (d) mapa de campo cercano para la
longitud de onda, Az = 1275 nm, para un dimero de dos esferas de R = 150 nm cada una
con un gap de 4 nm. Las figuras (c¢) y (d) corresponden al plano Z-X.

En la Fig. 22 se puede observar una intensidad dispersada hacia adelante mucho menor
que en la situacién anterior (radiacién incidente polarizada en el eje X). En el diagrama de
extincion se puede observar como los maximos de las resonancias estan desplazados respecto
al caso de una esfera aislada, de manera que la longitud de onda correspondiente a la primera
condicién de Kerker estd en las colas de las resonancias (menor valor de Q).

En la Fig. 23 se muestra un esquema de los campos originados por ambas particulas, en
la configuracion longitudinal y trasversal debido a la interaccién entre ambos dipolos.

En la configuracién longitudinal, Fig. 23 (a), la polarizacion de ambas particulas es
paralela a la linea que une sus centros. Ademas, el campo creado en la particula 1 por la
particula 2 tiene el mismo modulo y sentido que el creado en la particula 2 por la particula 1,
y a su vez, ambos campos tienen la misma direccion y sentido que la polarizacion provocada
por el campo incidente, de manera que la polarizacion inicial se ve intensificada. Se puede
comprobar que en aproximacion de campo cercano, los campos Em y Ezl siguen la siguiente
expresion [29]:
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donde ¢, es la permitividad eléctrica relativa del material, €y es la permitividad eléctrica
del vacio y r es la distancia a un punto del espacio donde se calcula el campo.

(a) ;’ (b) "
1 >| n _——

- + e -

Figura 23: Interaccion entre dos dipolos eléctricos en (a) la configuracién longitudinal y
(b) la configuracién trasversal. 7i es el vector unitario que unes ambas particulas, p es la
polarizacion originada por el campo incidente y Eis y Ey son los campos creados en la
particula 1 por la particula 2 y en la particula 2 por la particula 1, respectivamente [29].

En la configuracién trasversal, Fig. 23 (b), la polarizacién de ambas particulas es per-
pendicular a la linea que une sus centros. Ademas, el campo creado en la particula 1 por la
particula 2 tiene el mismo modulo y sentido que el creado en la particula 2 por la particula 1,
y a su vez, ambos campos tienen la misma direccién pero sentido opuesto que la polarizacion
provocada por el campo incidente, de manera que la polarizaciéon inicial se ve debilitada. Se
puede comprobar que en aproximacién de campo cercano, los campos Em y Egl siguen la
siguiente expresion [29]:

P

Eiy = Eo = 3
47€, 0T

donde ¢, es la permitividad eléctrica relativa del material, €y es la permitividad eléctrica
del vacio y r es la distancia a un punto del espacio donde se calcula el campo.

De esta manera, es facil comprobar que en moédulo, el campo que una esfera produce en
la otra es el doble en la configuraciéon longitudinal que en la transversal. A través de estos
resultados se puede comprender la disminuciéon de la intensidad dispersada hacia adelante
para un dimero formado por dos esferas con radiacion incidente polarizada en el eje Y,
respecto a cuando la radiacién incidente estd polarizada en el eje X.

En primera aproximacién, el campo total en una particula del dimero es la suma del
campo incidente y el campo producido por la otra particula debido a la distribucion de
carga dipolar. A su vez, el campo total generado en las particulas crearda un campo en el
otro componente del dimero, repitiendo este proceso hasta que se alcance una situacion
estacionaria. Puesto que en el caso trasversal (radiacién incidente polarizada en el eje Y) el
campo oscila perpendicular a la linea que une los centros de ambas esferas, no se produce
una zona de alta concentracion de campo electromagnético, a diferencia del caso longitudinal
(radiacion incidente polarizada en el eje X). Por estos motivos, los valores observados de la
intensidad dispersada hacia adelante y de la Q.. en las Figs. 22, 24-27 son muchos menores
en la configuraciéon trasversal que en la longitudinal.
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Figura 24: (a) Espectro de eficiencia de extincién, (b) pardmetro de asimetria g, (¢) diagrama
de intensidad de campo lejano dispersado para diferentes longitudes de onda alrededor de
la correspondiente a la Primera Condicién de Kerker, y (d) mapa de campo cercano para la
longitud de onda, A\zp = 1270 nm, para un dimero de dos esferas de R = 150 nm cada una
con un gap de 10 nm. Las figuras (¢) y (d) corresponden al plano Z-X.
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Figura 25: (a) Espectro de eficiencia de extincién, (b) pardmetro de asimetria g, (c) diagrama
de intensidad de campo lejano dispersado para diferentes longitudes de onda alrededor de
la correspondiente a la Primera Condicién de Kerker, y (d) mapa de campo cercano para la
longitud de onda, Az = 1260 nm, para un dimero de dos esferas de R = 150 nm cada una
con un gap de 50 nm. Las figuras (c) y (d) corresponden al plano Z-X.
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Figura 26: (a) Espectro de eficiencia de extincién, (b) pardmetro de asimetria g, (c) diagrama
de intensidad de campo lejano dispersado para diferentes longitudes de onda alrededor de
la correspondiente a la Primera Condicién de Kerker, y (d) mapa de campo cercano para la
longitud de onda, A\zp = 1249 nm, para un dimero de dos esferas de R = 150 nm cada una
con un gap de 100 nm. Las figuras (c¢) y (d) corresponden al plano Z-X.
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Figura 27: (a) Espectro de eficiencia de extincién, (b) pardmetro de asimetria g, (c) diagrama
de intensidad de campo lejano dispersado para diferentes longitudes de onda alrededor de
la correspondiente a la Primera Condicién de Kerker, y (d) mapa de campo cercano para la
longitud de onda, Az = 1229 nm, para un dimero de dos esferas de R = 150 nm cada una
con un gap de 300 nm. Las figuras (c) y (d) corresponden al plano Z-X.
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A continuacion, en la Fig. 28 se muestran dos graficas con los valores de la intensidad
dispersada hacia delante y la eficiencia extincion, correspondientes a la longitud de onda ZB,

para los dimeros formados por dos esferas, para las dos polarizaciones estudiadas y las cinco
distancias de gap consideradas en cada caso.
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Figura 28: Gréaficas comparativas para el dimero formado por dos esferas de (a) la intensidad

emitida hacia delante, Ifywara(ZB), para la longitud de onda ZB y (b) la eficiencia de
extincion, Q.. (ZB), para la longitud de onda ZB.
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En la Fig. 28 se puede apreciar claramente el resultado de la diferencia entre la confi-
guracion longitudinal (polarizacion en el eje X) y la transversal (polarizacién en el eje Y).
En el primer caso los valores obtenidos tanto para la eficiencia de extinciéon como para la
intensidad dispersada son mucho mayores (entre 2 y 3 veces dependiendo del gap) que los
valores obtenidos para el segundo caso.

Ademaés, en la Fig. 28 se puede observar como los valores en el caso trasversal (polarizacion
en el eje Y) son muy similares entre si, como ya se habia comentado, debido a la poca
interaccion a pesar de que las esferas estén mas cerca o mas separadas. Sin embargo, en el
caso longitudinal (polarizacién en el eje X) si que se aprecia una disminucién significativa a
medida que la distancia del gap aumenta, ya que se pierde la zona de alta concentracion de
campo electromagnético.

En esta seccion se ha estudiado la interaccion electromagnética entre dos esferas que
forman un dimero, estudiando los efectos de la polarizacién y la influencia del gap. Compa-
rando los resultados de la Fig. 28 con una NP esférica aislada, Fig. 16, se puede comprobar
que la interaccion entre ambas esferas que conforman el dimero, cuando la radiaciéon inci-
dente estd polarizada en el eje X y la distancia del gap es pequena (4 o 10 nm), aumenta
la seccion eficaz de extincién (aproximadamente cuadruplica su valor). A su vez, la intensi-
dad dispersada hacia delante aumenta su valor en un factor 8. Estos resultados no se deben
unicamente al hecho de tener dos particulas (ya que intrinsecamente dispersan el doble de
radiacion que una) sino que la interaccién entre ambas particulas crea una zona de alto
campo electromagnético entre ellas que aumenta los efectos comentados.

A pesar de que los resultados obtenidos para el dimero formado por dos esferas mejore el
caso de una NP esférica aislada, el paralelepipedo (considerando los resultados de particulas
aisladas, Fig. 16) tiene el mismo valor de Q).;; v un valor de la intensidad dispersada hacia
delante del 60 %, comparado con el caso mas 6ptimo visto para el dimero de esferas.
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En la seccién 7.1 se habian estudiado distintas geometrias, viendo que la mas eficaz
era el paralelepipedo seguida del cilindro orientado con su eje de revolucion paralelo a la
direccién de propagacion. En la seccién 7.2 se han estudiado dimeros formados por dos
esferas, debido a su alta simetria y en el caso de la particula aislada es la tinica geometria
resoluble analiticamente. Sin embargo, a pesar de que presenta valores y caracteristicas
interesantes, sobre todo en el caso de que la polarizacion incidente esté en el plano X y
el gap no sea demasiado grande, no es la geometria mas 6ptima que podemos encontrar
para redirigir la radiacién en las células solares. Debido a los altos costes y a la dificultad
de fabricar nanoparticulas esféricas se ha decidido estudiar otro tipo de dimeros. Tanto la
opcién de un dimero formado por dos paralelepipedos como por dos cilindros son validas. En
este caso se ha elegido solo una geometria (por razones de brevedad), siendo esta un dimero
formado por dos cilindros. La orientacion elegida para los cilindros ha sido como en el caso
aislado, con su eje de revolucion paralelo a la direcciéon de propagacion.

7.3. Dimeros de cilindros

A continuacién, en las Figs. 29-33, se muestran los espectros de la eficiencia de extincién y
del parametro g (donde la linea vertical punteada indica la longitud de onda correspondiente
a la primera condicion de Kerker), los diagramas de intensidad de campo lejano y los mapas
de campo cercano, para dos cilindros de R = 150 nm, A = 200 nm cada uno, formando un
dimero con un gap entre ellos de 4, 10, 50, 100 y 300 nm, respectivamente. La orientacion de
los cilindros es tal que su eje de revoluciéon esta paralelo a la direccion de propagacion. La
radiacion incidente se propaga en el sentido positivo del eje Z y esta polarizada en el eje X.
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Figura 29: (a) Espectro de eficiencia de extincién, (b) pardmetro de asimetria g, (¢) diagrama
de intensidad de campo lejano dispersado para diferentes longitudes de onda alrededor de
la correspondiente a la Primera Condicion de Kerker, y (d) campo cercano para la longitud
de onda, Az = 982 nm, para un dimero de dos cilindros de R = 150 nm, A = 200 nm cada
uno con un gap de 4 nm. Las figuras (c) y (d) corresponden al plano Z-X.
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En la Fig. 29 podemos analizar algunas diferencias con respecto al dimero estudiado
anteriormente. Puesto que la radiacion incidente esta polarizada en el eje X, se produce una
zona de alto campo electromagnético entre los dos componentes del dimero. Sin embargo,
las resonancias dipolar eléctrica y magnética estan desplazadas con respecto al caso de un
cilindro aislado, de manera que en el espectro de extincién se observa que la longitud de
onda correspondiente a la primera condicién de Kerker esta entre los dos maximos de las
resonancias (valor intermedio de Q.,;) y como resultado el valor de la intensidad dispersada
hacia adelante no alcanza valores demasiados altos.

En la Fig. 30 se observa un mayor valor de la intensidad dispersada hacia adelante. En
este caso, el gap aun es pequeno comparado con el tamano de las NPs y se mantiene la
zona de alto campo electromagnético entre ambos cilindros, ademaés, el espectro de extinciéon
muestra valores ligeramente més altos respecto al caso anterior (gap de 4 nm) y respecto al
cilindro aislado.

En la Fig. 31 las dos resonancias estan solapadas y la longitud de onda correspondiente a
la primera condicién de Kerker esta cerca del méximo de ambas (valor significativamente mas
alto de Qet), de manera que se alcanzan los valores més altos de la intensidad dispersada
hacia adelante (4.5 veces mayor respecto al caso de un cilindro aislado). Ademas, en la Fig.
31 (c) se observa un diagrama de intensidad dispersada en campo lejano més estrecho que
en otros casos, lo que indica una mayor direccionalidad de la intensidad dispersada. Estos
factores hacen de esta geometria un gran interés para redirigir la radiacion electromagnética
en las células solares.
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Figura 30: (a) Espectro de eficiencia de extincién, (b) pardmetro de asimetria g, (¢) diagrama
de intensidad de campo lejano dispersado para diferentes longitudes de onda alrededor de
la, correspondiente a la Primera Condicién de Kerker, y (d) campo cercano para la longitud
de onda, Az = 982 nm, para un dimero de dos cilindros de R = 150 nm, A = 200 nm cada
uno con un gap de 10 nm. Las figuras (c) y (d) corresponden al plano Z-X.
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Figura 31: (a) Espectro de eficiencia de extincién, (b) pardmetro de asimetria g, (c) diagrama
de intensidad de campo lejano dispersado para diferentes longitudes de onda alrededor de la
correspondiente a la Primera Condicion de Kerker, y (d) campo cercano para la longitud de
onda, Az = 1027 nm, para un dimero de dos cilindros de R = 150 nm, h = 200 nm cada
uno con un gap de 50 nm. Las figuras (c) y (d) corresponden al plano Z-X.
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Figura 32: (a) Espectro de eficiencia de extincién, (b) pardmetro de asimetria g, (c) diagrama
de intensidad de campo lejano dispersado para diferentes longitudes de onda alrededor de la
correspondiente a la Primera Condicion de Kerker, y (d) campo cercano para la longitud de
onda, Az = 1058 nm, para un dimero de dos cilindros de R = 150 nm, h = 200 nm cada
uno con un gap de 100 nm. Las figuras (c) y (d) corresponden al plano Z-X.
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En la Fig. 32 se observa como a pesar de que el gap haya aumentado considerablemente
(es del orden de la mitad de tamano que los cilindros) la longitud de onda correspondiente
a la primera condicion de Kerker estd cerca de los maximos de las resonancias y presenta
un valor de la intensidad dispersada hacia adelante significativamente alto (practicamente el
mismo que en la situacién anterior con un gap de 50 nm).

Cuando el gap es mayor que el tamano de las NPs, Fig. 33, la interaccion entre los
componentes del dimero es muy débil y la longitud de onda ZB tiene lugar en la cola de las
resonancias (menor valor de Qeyy)-
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Figura 33: (a) Espectro de eficiencia de extincién, (b) pardmetro de asimetria g, (¢) diagrama
de intensidad de campo lejano dispersado para diferentes longitudes de onda alrededor de la
correspondiente a la Primera Condicién de Kerker, y (d) campo cercano para la longitud de
onda, A\zp = 1103 nm, para un dimero de dos cilindros de R = 150 nm, A = 200 nm cada
uno con un gap de 300 nm. Las figuras (c) y (d) corresponden al plano Z-X.

Comparando los dos tipos de dimeros analizados, el primero formado por esferas y el
segundo por cilindros, cuando la radiacion incidente esté polarizada en el eje X, se comprueba
que en ambos casos se alcanzan valores para la eficiencia de extincién 4 veces mas altos (en
las configuraciones mas 6ptimas) respecto a sus respectivas particulas aisladas. Sin embargo,
en el dimero formado por dos cilindros la intensidad dispersada hacia adelante es 4.5 veces
mayor, siendo asi el valor mas alto estudiado. Estos valores combinados con la direccionalidad
que presentan las NPs HRI, y en particular el dimero formado por dos cilindros, hacen de
esta geometria una opcion eficiente para redirigir la radiacion electromagnética en las células
solares, favoreciendo el aprovechamiento de energia.
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A continuacién, en las Figs. 34-38, se muestran los espectros de la eficiencia de extincién y
del parametro g (donde la linea vertical punteada indica la longitud de onda correspondiente
a la primera condicion de Kerker), los diagramas de intensidad de campo lejano y los mapas
de campo cercano, para dos cilindros de R = 150 nm, A = 200 nm cada uno, formando un
dimero con un gap entre ellos de 4, 10, 50, 100 y 300 nm, respectivamente. La orientacion de
los cilindros es tal que su eje de revoluciéon esta paralelo a la direccion de propagacion. La
radiacion incidente se propaga en el sentido positivo del eje Z y esta polarizada en el eje Y.

O 1
800 900 1000 1100 1200 1300 800 900 1000 1100 1200 1300
A (nm) A (nm)

(a) (b)
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1184 nm
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1194 nm

270

(c) (d)

Figura 34: (a) Espectro de eficiencia de extincién, (b) pardmetro de asimetria g, (¢) diagrama
de intensidad de campo lejano dispersado para diferentes longitudes de onda alrededor de la
correspondiente a la Primera Condicién de Kerker, y (d) campo cercano para la longitud de
onda, A\zp = 1189 nm, para un dimero de dos cilindros de R = 150 nm, A = 200 nm cada
uno con un gap de 4 nm. Las figuras (c) y (d) corresponden al plano Z-X.

En la Fig. 34 se observa que la longitud de onda ZB esta en la cola de las resonancias
(valor muy bajo de Q) y como resultado la intensidad dispersada hacia adelante es un
orden menor que en el caso anterior, cuando la radiaciéon incidente esta polarizada en el
eje X. Ademas, el diagrama de intensidad dispersada es significativamente mas ancho, lo
que indica una menor direccionalidad de la intensidad dispersada. Este resultado se puede
justificar de la misma manera que en el caso del dimero formado por dos esferas y la radiacion
incidente polarizada en el eje Y. En la configuracién longitudinal (polarizacion en el eje X)
el campo creado en cada particula por el otro componente del dimero es, en modulo, el
doble que en la configuracién trasversal (polarizacion en el eje Y). Por lo tanto, la intensidad
dispersada hacia adelante se ve disminuida aproximadamente en un factor 4. Al igual que
se ha comentado anteriormente, estos resultados no son eficientes para redirigir la luz en las
células solares, tanto por la disminucion de la intensidad dispersada como por la disminucién
de la direccionalidad observadas en el grafico de la Fig. 34 (c).
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Figura 35: (a) Espectro de eficiencia de extincién, (b) pardmetro de asimetria g, (¢) diagrama
de intensidad de campo lejano dispersado para diferentes longitudes de onda alrededor de la
correspondiente a la Primera Condicién de Kerker, y (d) campo cercano para la longitud de
onda, A\zp = 1184 nm, para un dimero de dos cilindros de R = 150 nm, A = 200 nm cada
uno con un gap de 10 nm. Las figuras (c) y (d) corresponden al plano Z-X.
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Figura 36: (a) Espectro de eficiencia de extincién, (b) pardmetro de asimetria g, (¢) diagrama
de intensidad de campo lejano dispersado para diferentes longitudes de onda alrededor de la
correspondiente a la Primera Condicion de Kerker, y (d) campo cercano para la longitud de
onda, Az = 1169 nm, para un dimero de dos cilindros de R = 150 nm, h = 200 nm, cada
uno con un gap de 50 nm. Las figuras (c) y (d) corresponden al plano Z-X.
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Figura 37: (a) Espectro de eficiencia de extincién, (b) pardmetro de asimetria g, (¢) diagrama
de intensidad de campo lejano dispersado para diferentes longitudes de onda alrededor de la
correspondiente a la Primera Condicién de Kerker, y (d) campo cercano para la longitud de
onda, Az = 1174 nm, para un dimero de dos cilindros de R = 150 nm, A = 200 nm cada
uno con un gap de 100 nm. Las figuras (c) y (d) corresponden al plano Z-X.
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Figura 38: (a) Espectro de eficiencia de extincion, (b) pardmetro de asimetria g, (c) diagrama
de intensidad de campo lejano dispersado para diferentes longitudes de onda alrededor de la
correspondiente a la Primera Condicion de Kerker, y (d) campo cercano para la longitud de
onda, A\zp = 1108 nm, para un dimero de dos cilindros de R = 150 nm, A = 200 nm cada
uno con un gap de 300 nm. Las figuras (c) y (d) corresponden al plano Z-X.
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En las Figs. 34-38 se puede observar como a medida que el gap aumenta la situacion es
muy similar. En todos los casos la interacciéon es mucho més débil y la longitud de onda
ZB esté en la cola de las resonancias (menor valor de QQ.,;) y como resultado la intensidad
dispersada hacia adelante es menor respecto a la configuracién longitudinal (polarizacién en
el eje X).

A continuacion, en la Fig. 39 se muestran dos graficas con los valores de la intensidad
dispersada hacia delante y la eficiencia de extincion para los dimeros formados por dos
cilindros, para las dos polarizaciones estudiadas y las cinco distancias de gap consideradas
en cada caso. En estas dos gréaficas se comprueba claramente la diferencia entre todos los
casos estudiados para el dimero de cilindros.

Al igual que en el dimero de esferas, el caso longitudinal muestra valores de la eficiencia
de extincion y de la intensidad dispersada hacia adelante significativamente mayores que el
caso trasversal.

Ademas, como se habia analizado, las dos configuraciones mas eficientes que se han ana-
lizado son los dimeros compuestos por dos cilindros con gaps de 50 y 100 nm entre ellos,
respectivamente, y la radiacion incidente polarizada en el eje X. El resto de configuracio-
nes estudiadas no resultan tan eficaces ya que la eficiencia de extincién es mucho menor o
comparable al valor del caso de un cilindro aislado (ya que al anadir una segunda particula
dispersan el doble de radiacion).

Otro aspecto importante a tener en cuenta es la manufacturaciéon de las NPs. Como
se comento en la seccion 7.1, las NPs esférica son mas dificiles y caras de producir que las
cilindricas [27,28]. En las secciones 7.2 y 7.3 se han estudiado dimeros formados por esferas y
por cilindros, respectivamente. Se ha comprobado como la interacciéon entre los componentes
del dimero hace estas configuraciones més eficientes (mayor eficiencia de extincién), respecto
a los casos de particula aislada estudiados. Tras haber analizado todos los resultados se
comprueba que los cilindros son una geometria més eficiente que las esferas para redirigir la
radiacion electromagnética en las células solares, no solo por los aspectos comentados sobre
la manufacturaciéon sino también por los valores méas altos obtenidos en Qezt ¥ en I forward-
Finalmente, ademas de los resultados estudiados, es importante recordar el caso estudiado
del paralelepipedo en la secciéon 7.1, donde se comprob¢ la eficiencia de esa geometria de
cara al objetivo de este trabajo.
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Figura 39: Graficas comparativas para el dimero formado por dos cilindros de (a) la intensi-
dad emitida hacia delante, o parda(ZB), para la longitud de onda ZB y (b) la eficiencia de

extincion, Q.. (ZB), para la longitud de onda ZB.
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8. Conclusiones y trabajo futuro

Se ha llevado a cabo un estudio sobre el comportamiento electromagnético de nanoparti-
culas (de silicio) de alto indice de refraccién analizando distintas geometrias y configuracio-
nes, con el objetivo de redirigir la luz en las células solares, favoreciendo asi la absorbancia.
A continuacién se presentan las conclusiones de las tres secciones estudiadas: particulas
aisladas, dimeros de esferas y dimeros de cilindros.

8.1. Particulas aisladas

En la primera parte del trabajo se han analizado varias geometrias elementales (esfera,
cilindro, cubo y paralelepipedo). Se ha visto que el paralelepipedo es la geometria mas
eficiente y tiene los mayores valores de Q..:(ZB) e I,.(ZB) (casi el doble que el cilindro
y cuatro veces mas que la esfera). Esto es debido a su geometria, ya que la longitud de
onda correspondiente a la primera condicion de Kerker esta en el maximo de las resonancias
(mayor valor de Qeu)

El cilindro, orientado con su eje de revolucion paralelo a la direccion de propagacion, ha
sido la segunda geometria mas eficiente. En este caso, la longitud de onda ZB esta desplazada
hacia la cola de las resonancias (menor valor de (. ), disminuyendo la intensidad dispersada
hacia adelante.

Por 1ltimo, el cubo y la esfera son unas geometrias menos eficientes. Tienen los menores
valores de la eficiencia de extincion por lo que no son unas geometrias eficientes para redirigir
la radiacién electromagnética en las células solares.

Después de estudiar particulas aisladas, se han estudiado agregados con el objetivo de
analizar la interaccién entre las particulas que forman el agregado. En este trabajo se han
considerado dimeros formados por esferas y por cilindros.

8.2. Dimeros de esferas

Con el fin de estudiar la interacciéon entre las dos esferas que forman el dimero se han
utilizado cinco gaps: 4, 10, 50, 100 y 300 nm con el objetivo de estudiar la interaccion a
medida que el gap aumenta. Ademas, se han estudiado dos polarizaciones para la radiacién
incidente, en el eje X y en el eje Y.

En el caso longitudinal, polarizacion en el eje X, el campo electromagnético oscila paralelo
a la linea que une los centros de ambas esferas y por lo tanto se produce una zona de
alto campo electromagnético entre ambas esferas. La longitud de onda correspondiente a la
primera condicion de Kerker esta en el maximo de la resonancia y se alcanza un mayor valor
de Qest(ZB) (4 veces mayor respecto a una esfera aislada) y por lo tanto de I torpara(ZB) (7.5
veces mayor respecto a una esfera aislada). Esta interaccién es mucho mas efectiva cuando
el gap es menor, especialmente cuando es 4 o 10 nm. A medida que el gap aumenta, la
interaccion disminuye y se pierde la zona de alto campo entre los componentes del dimero.
Ademsds, la longitud de onda ZB se encuentra en la cola de las resonancias (menor valor de
Qext) v la intensidad dispersada hacia adelante disminuye.

En el caso trasversal, polarizacion en el eje Y, el campo oscila perpendicular a la linea
que une los centros de ambas esferas y no se produce una zona de alto campo electromagné-
tico entre los componentes del dimero. Ademas, se ha comprobado que el campo que cada
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particula produce en el otro componente del dimero es, en modulo, la mitad que en el ca-
so longitudinal. A través de estos resultados, se explica la disminucién de la eficiencia de
extincion, y por lo tanto de la intensidad dispersada, en el caso trasversal.

8.3. Dimeros de cilindros

Con el fin de estudiar la interaccién entre los dos cilindros que forman el dimero se han
utilizado cinco gaps: 4, 10, 50, 100 y 300 nm con el objetivo de estudiar la interaccién a
medida que el gap aumenta. Ademas, se han estudiado dos polarizaciones para la radiacion
incidente, en el eje X y en el eje Y.

El caso longitudinal es muy similar al dimero formado por dos esferas, ya que también se
da una zona de alto campo electromagnético entre los componentes del cilindro. Sin embargo,
la configuracién mas eficiente se da para un gap de 50 nm seguido del caso de un gap de 100
nm, en donde la distancia atn es pequena comparada con el tamano de las nanoparticulas
que forman el dimero. En estas dos situaciones, las resonancias se han solapado y la longitud
de onda correspondiente a la primera condiciéon de Kerker estd cerca del méaximo de las
resonancias, lo que produce un mayor valor para Q..(ZB) y un valor 4.5 veces mayor para
Itorward(ZB) respecto al caso de un cilindro aislado. Al igual que en el dimero de esferas, a
medida que el gap sigue aumentando la interaccién es mucho mas débil y la eficiencia de
extincion disminuye significativamente.

En el caso trasversal ocurre lo mismo que en los dimeros de esferas, la interaccién no es
tan efectiva debido a que el campo oscila perpendicular a la alineacion de los cilindros y por
eso no se produce una intensificacion del campo electromagnético.

Teniendo en cuenta todos los resultados se puede comprobar que las geometrias y confi-
guraciones mas eficientes son el dimero formado por dos cilindros, con sus ejes de revolucion
paralelos a la direccién de propagacion, con un gap de 50 nm (el segundo caso maés eficiente
serfa con un gap de 100 nm) y con la radiacién incidente polarizada en el eje X. Seguido de
estos dos casos estarian los dimeros de esferas con gaps de 4 y 10 nm, respectivamente, con la
radiacion incidente polarizada en el eje X. Sin embargo, como ya se comenté anteriormente,
la manufacturacién de nanoparticulas esféricas es costosa y cara por lo que los cilindros son
la opcién maés eficiente para redirigir la radiaciéon electromagnética en las células solares,
favoreciendo el aprovechamiento de la energia.

8.4. Trabajo futuro

Debido a la potencia numérica de COMSOL se pueden simular configuraciones mucho
mas complejas que las estudiadas en este trabajo. Algunas de ellas serian:

= Agregados mas complejos, con més particulas o mezclando diferentes geometrias. Ade-
mas se puede cambiar la orientacion entre las particulas.

= Geometrias inhomogéneas, como aleaciones o particulas core-shell las cuales tienen por
ejemplo un nicleo metalico con una cobertura dieléctrica.

» Particulas sobre un sustrato, analizando como influyen las distintas propiedades (geo-
metria, tamano, indice de refraccién).
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