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Resumen

El presente Trabajo Fin de Grado aborda el diseno y caracterizaciéon de un biosensor
quiral nanofoténico sintonizable, con el objetivo de mejorar la deteccion de enantiéme-
ros en el sector farmacéutico y biomédico. La quiralidad, propiedad geométrica que
impide la superposicién de un objeto con su imagen especular, es de gran relevan-
cia, ya que los enantiomeros de una molécula pueden exhibir propiedades biolégicas y
farmacoldgicas distintas. En este trabajo, se estudia la respuesta electromagnética de
sistemas quirales para potenciar su respuesta optica.

El proyecto se centra en el diseno de nanoestructuras, como esferas y discos con aper-
turas, utilizando materiales como silicio, germanio y fosfuro de galio. Se emplean si-
mulaciones numéricas mediante el método FDTD (Finite Difference Time-Domain)
para analizar la interaccién luz-materia y las resonancias, con el objetivo de aprender
a utilizar estos algoritmos y aprender la fisica que conllevan. Los resultados muestran
que las resonancias varian con el material y la geometria, permitiendo sintonizar la
respuesta quiral. Ademas, se propone una estructura tipo Janus, combinando silicio
y fosfuro de galio, con idea de amplificar el dicroismo circular y amplia el ancho de
banda (broadband), optimizando la sensibilidad del biosensor.

Palabras clave: nanofoténica, quiralidad, biosensor, dicroismo circular,

broadband

Abstract

This Final Degree Project addresses the design and characterization of a tunable chi-
ral nanophotonic biosensor, aiming to improve the detection of enantiomers in the
pharmaceutical and biomedical sectors. Chirality, a geometric property that prevents
the superposition of an object with its mirror image, is highly relevant, as the enan-
tiomers of a molecule can show different biological and pharmacological properties. In
this work, the electromagnetic response of chiral systems is studied to maximize their
optical response.

The project focuses on the design of nanostructures, such as spheres and discs with
apertures, using materials like silicon, germanium, and gallium phosphide. Numerical
simulations are used, by the FDTD (Finite Difference Time-Domain) method to analy-
ze light-matter interactions and resonances, with the goal of learning these algorithms
and understanding the underlying physics. The results show that resonances vary with
the material and geometry, allowing the chiral response to be tuned. Additionally, a
Janus-type structure is proposed, combining silicon and gallium phosphide, with the
aim of amplifying circular dichroism and broadening the bandwidth (broadband), op-
timizing the sensitivity of the biosensor.

Keywords: nanophotonics, chirality, biosensor, circular dichroism, broadband
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Capitulo 1

Introduccion

1.1. Nanofotonica

La nanofoténica es un campo dentro de la fisica que estudia la interaccion de la
luz con la materia a escalas nanométricas. Esta interaccion luz-materia a nanoescala
revela fenémenos tinicos que ocurren cuando la longitud de onda de la luz aplicada y
el tamano de la estructura estudiada son del mismo tamano. Por esta razon, se esta
convirtiendo en un rea de gran interés en estos tltimos anos [1-4]. De este modo, la na-
nofotdnica tiene un gran nimero de aplicaciones en ambitos como telecomunicaciones,
medicina, computacién y biotecnologia [5].A continuacion se destacan algunas de ellas:

En este campo de la nanofotonica se hallan las nanoantenas, que son estructuras
disenadas para interactuar con la luz en la escala nanométrica (lo cual no se puede
conseguir con espejos y lentes debido al limite de difraccién) [6].

Cabe destacar entre las apliaciones médicas, la eliminacién de tumores cancerige-
nos mediante nanoparticulas de oro. Cuando estas nanoparticulas se excitan con luz,
producen resonancias plasmoénicas y generan calor local, destruyendo asi la célula a la
que se adhieren [7].

Este trabajo se centra en uno de los avances mas significativos de la nanofotoénica:
la quiralidad. Es una propiedad que se refiere a los objetos que no pueden ser super-
ponibles con su imagen en un espejo. Si estos objetos son nanométricos, su interaccion
con la luz es diferente entre los enantiémeros (las dos configuraciones de un objeto
quiral).

1.2. Objetivos y motivacién

El objetivo principal es estudiar nanoestructuras capaces de ser integradas en una
plataforma para que actie como sensor quiral. En concreto, se busca generar reso-
nancias debido a la interaccion de la luz circularmente polarizada con los sistemas
quirales (observando cémo tanto la geometria de la nanoestructura como el material
del dispositivo influyen en la eficiencia del sensor y su respuesta quiral), permitiendo

7



8 CAPITULO 1. INTRODUCCION

mayor sensibilidad y selectividad en la deteccién de pardmetros quirales de una mues-
tra biologica. Estas muestras son materiales que contienen moléculas con quiralidad,
cuya estructura en el espacio distingue a sus enantiémeros (las dos configuraciones de
una molécula quiral). Una mezcla racémica, que contiene cantidades iguales de ambos
enantiémeros, puede tener propiedades biologicas o farmacolégicas distintas a las de
un solo enantiémero, lo que hace crucial su deteccién para garantizar la eficacia y
seguridad en aplicaciones biomédicas y farmacéuticas.

Para ello, el proyecto se centrara en el diseno, simulacion y analisis de un biosensor
quiral 6ptico sintonizable, con el fin de diferenciar enantiomeros, lo cual es importante
en la biomedicina, bioquimica y ciencias de la vida, donde las propiedades quirales de
las moléculas determinan su funcionalidad o toxicidad.

Se estudiaran a fondo los fendmenos de la Gptica electromagnética (y su aplicacién
a nanoescala), ademés de modelar y analizar con precision la interaccién de la luz con
sistemas quirales complejos (teniendo en cuenta los pardmetros que definen la respues-
ta quiral de un sistema), mediante técnicas de simulacién computacional avanzada
basadas en métodos de elementos finitos.

La motivacién del proyecto viene de la creciente demanda de tecnologias de detec-
cién en el ambito médico, donde los biosensores 6ptico quirales pueden revolucionar la
investigacion porque permiten identificar y analizar moléculas quirales con alta sen-
sibilidad y especificidad (facilitando el diagnéstico y desarrollo de tratamientos per-
sonalizados), siguiendo adelante con las tendencias actuales de la nanofoténica y sus
aplicaciones.

1.3. Estructura de la memoria

Este trabajo se ha estructurado de la siguiente forma: las primeras secciones estan
dedicadas a introducir las bases tedricas mas relevantes. El capitulo 2 introduce los fun-
damentos de éptica y electromagnetismo, incluyendo las ecuaciones de Maxwell en el
vacio, el concepto de luz como onda electromagnética y su polarizacion. En el capitulo
3, se aborda la interaccion luz-materia, junto a los diferentes fenémenos de interaccion.

Después, el capitulo 4 se centra en la quiralidad, la seccion mas relevante en este
trabajo. Se explora su concepto y se presenta el formalismo usado en el estudio (for-
malismo de Tang y Cohen).

A continuacién, en el capitulo 5, se detalla el método de resolucién numeérico utili-
zado: el método FDTD.

El capitulo 6 muestra y analiza los resultados mas significativos obtenidos mediante
el desarrollo del trabajo. Finalmente, en el capitulo 7 se expone el trabajo futuro.



Capitulo 2

()ptica y electromagnetismo

2.1. Ecuaciones de Maxwell en el vacio

En el siglo XIX, el fisico escocés James Clerk Maxwell logré unificar los fendmenos
eléctricos y magnéticos en tan solo cuatro ecuaciones. Antes de Maxwell, Coulomb des-
cribié la fuerza entre cargas eléctricas, Gauss formulo leyes sobre los campos eléctricos
y magnéticos, Ampere descubri6 la relacién entre la corriente eléctrica y magnética,
y Faraday descubrié la induccién electromagnética. Pero todos estos descubrimientos
estaban por separado y no juntos, descritos en una teoria unificada. Aqui es cuan-
do Maxwell en 1865 consigue juntar estos conocimientos en cuatro ecuaciones que
describen la unificacién del campo eléctrico y magnético [8-10).

v E="2 (2.1)
€0
V-B=0 (2.2)
- 0B
VxE=——" (2.3)
a > oF
VxB= Moj + MO&OE (24)

Donde E es el campo eléctrico; B , la induccion magnética; p, la densidad de carga
eléctrica; ¢, la permitividad eléctrica en el vacio; pg, la permeabilidad magnética y J,
la densidad de corriente eléctrica.

La densidad de corriente eléctrica f, mide el flujo de cargas por unidad de tiempo
y superficie. Se conoce como la ley de Ampere [11].

J = pit (2.5)

La Ec. 2.1 es la llamada Ley de Gauss Eléctrica. Indica que las cargas eléctricas

generan un campo eléctrico. Las cargas positivas actian como fuentes de campo, y las
negativas como sumideros.
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En cambio, la Ec. 2.2 se corresponde con la Ley de Gauss Magnética. Explica que
las lineas del campo magnético siempre forman lazos cerrados y que no existen mono-
polos magnéticos en la naturaleza (es decir, la explicacién de que al romper un iméan
se obtienen dos imanes mas pequenios, y no dos medios-imanes). Aunque no existan
“cargas magnéticas” en la naturaleza, se estan investigando y se han logrado crear
monopolos sintéticos en el laboratorio [12].

Por un lado, se sabe que un campo magnético cambiante genera un campo eléctri-
co. Esto lo indica la Ley de Faraday, Ec. 2.3.
Por otro lado, la Ley de Ampére-Maxwell, Ec. 2.4, representa lo contrario. Dicho en
otras palabras, que un campo eléctrico cambiante, genera un campo magnético.

Sin embargo, hay que introducir otra relaciéon para poder explicar la electrodinami-
ca clasica. Esta es la conocida fuerza de Lorentz:

F=q(E+7xB) (2.6)

Es la fuerza que un campo magnético B genera sobre una carga ¢ que se encuentra
bajo la accién de un campo eléctrico E, y viaja con una velocidad 7.

Mediante esta ecuacion, se puede concluir que cuando la velocidad y el campo B
son perpendiculares, la fuerza es maxima. En cambio, cuando ambos elementos son
paralelos, la fuerza es nula. También se puede observar que esta fuerza serd perpendi-
cular al plano formado por vy B ; v cambiard de sentido si la carga cambia de signo.
Finalmente, comentar que si la carga estd en reposo; es decir, su velocidad es cero, el
campo B no ejerce ninguna fuerza sobre ella.

2.2. Luz como onda electromagnética

La luz es una forma de radiacién electromagnética y se propaga a una cierta velo-
cidad, dependiendo del medio por el que se viaja, siendo maxima en el vacio. La luz
visible es solo una pequena parte del espectro electromagnético, que también incluye
a las ondas de radio, microondas, infrarrojo, ultravioleta, rayos X y rayos gamma. Lo
que percibimos como luz es una parte del espectro que puede detectar el ojo humano,
aproximadamente entre longitudes de onda de 400 y 700 nm.
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Espectro visible por el ojo humano (Luz)

400nm  l450nm  |[s00nm  I550nm  [600nm  l[650nm  [700 nm

T

Rayos Rayos uv- Infrarrojo Radar UHF Onda media Frecuencia

césmicos | gamma CIBIA VHF  Ondacorta Onda larga extremadamente
Ultravioleta

baja

Rayos X

Microondas Radio

1fm 1pm 1A 1nm Tpm 1mm 1cm 1m 1km 1Mm

A S T TV T T T L T (R T R T T R [V T T N (S T R TR T S T M T N T R T S T

Frecuenciafz) 4922 02 qp?' 102 10" 10" 10" 10" 10" 10™ 10”10 10" 10 10 10 w0’ 10 w0t w0t 10 10

(1 Zetta-Hz) (1 Exa-Hz) (1 Peta-Hz) {1 Tera-Hz) (1 Giga-Hz) (1 Mega-Hz) (1 Kilo-Hz)
Figura 2.1: Imagen del espectro electromagnético, destacando la parte del espectro
visible por el ojo humano, junto a su longitud de onda correspondiente (al igual que
la frecuencia). Imagen extraida de [13].

La luz tiene una naturaleza transversal. Esto significa que las oscilaciones del cam-
po magnético y eléctrico son perpendiculares entre si y a la direccion de propagacion
de la onda.

Si se tiene una fuente que emite ondas electromagnéticas en el plano XY y se pro-
pagan en la direccién Z, y sus rayos para estas ondas son paralelos, se introduce el
concepto de onda plana. Al juntar los puntos de igual fase en todas las ondas se
obtienen planos paralelos; se dice que los frentes de onda son planos paralelos. En
cambio, si se tiene una fuente puntual, los frentes de onda son esferas; por lo que se
obtiene una onda esférica. Cuando la onda se aleja de la fuente, su curvatura va
disminuyendo, hasta el punto que la fuente se considera muy lejana y los frentes de
onda son paralelos, obteniendo asi la aproximacién de onda plana comentada anterior-
mente. Esta aproximacion es de interés para incidir sobre nanoestructuras (su tamano
es mucho més pequeno que la distancia a la fuente) [14].

La onda plana descrita tiene la siguiente forma:

E(r) = E(z) (2.7)

B(r) = B(2) (2.8)

Si se toman las leyes de Maxwell, la de Amperé y la de Faraday, se obtiene los
siguiente:

OE, . ~
0FE, . ~
o = iwB, (2.10)
0=B. (2.11)
_9By _eopo B (2.12)

0z
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0B, , ~
_aZ = _ZW€0/~LOEy (213)
0=E. (2.14)
A continuacion se combinan las ecuaciones 2.9 con 2.13 y la 2.10 con la 2.12,
utilizando la transformada de Fourier (& = —iw):
O0F, w? ~
=——FK, 2.15
0z? c? (2.15)
— _ 1 ; ¢
donde ¢ = NeTh la velocidad de la luz en el vacio.

Se escribe sélo para la componente E, porque para £, B, y B, es equivalente.
Las soluciones de la Ec. 2.15 son de la forma E = A-e***. Donde k = ¢ es el niimero
de onda y el signo (positivo o negativo) indica el sentido de propagacion de la onda.

E(r) =" | E, (2.16)
0

B(r) =" | B, (2.17)
0

__Comnociendo la relacién entre las amplitudes del campo magnético y eléctrico
(|E| = ¢|BJ), y volviendo a usar Ec. 2.9 y Ec. 2.10, se puede reescribir la Ec. 2.17 de
la siguiente forma:

~E
~ 1 .. My
B(r) = —e** | [ (2.18)
‘ 0

Se define que £y = E, y a = %

Finalmente se obtiene la expresion de la onda plana:

1
E(r) = Eye™™* | ae®® (2.19)
0
— et
B E. . ae
B(r) = e | 1 (2.20)
Co 0

Recordando que Ey,a > 0y ¢ € [0,27]. En la forma més general, se escoge que
una de las componentes tenga desfase 0 (de forma que la otra tiene el desfase “total”).
Cuando estos tres parametros estds bien definidos, se dice que la luz estd polarizada.
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2.3. Polarizacion de la luz

La luz, como radiacién electromagnética, se origina por la emisién de ondas a par-
tir de los dtomos en una fuente luminosa, donde las transiciones electronicas generan
oscilaciones del campo eléctrico. Estas oscilaciones, asociadas a las vibraciones de las
cargas dentro de los atomos, dan lugar a componentes del campo eléctrico con direc-
ciones variables. Por lo tanto, la direccion en la que vibra el campo eléctrico, es la
direccién de polarizacién de cada una de las ondas individuales [14].

Cuando se emite luz natural, la luz no tiene una polarizaciéon definida, es decir,
tenemos un haz de luz no polarizado o luz despolarizada. Esto significa que su po-
larizacién cambia continuamente en todas las direcciones de vibracién, de una forma
muy rapida. En cambio, se dice que la luz estd linealmente polarizada si el vector
del campo eléctrico o magnético resultante oscila en una sola direccién fija.

Si bloqueamos las componentes de la luz u ondas del haz que no estan alineadas en
una direccién especifica, es decir, aquellas que tienen los vectores del campo eléctrico
oscilando en un solo plano y direccion, se puede obtener luz linealmente polarizada a
partir de luz despolarizada.

Los llamados polarizadores lineales transmiten toda la luz donde el vector del campo
eléctrico es paralelo al eje de transmision y absorbe cuando el vector es perpendicular
al eje de transmisién. Dicho en otras palabras, cuando la luz despolarizada atraviesa
un polarizador lineal, solo pasa la componente del vector eléctrico paralela al eje de
transmision del material, por lo que se consigue luz linealmente polarizada en esa
direccion.

Al colocar dos polarizadores lineales cruzados (con los ejes de transmisién colocados
perpendicularmente entre si), bloquean todos los componentes de la luz; por lo que al
final se obtendra ausencia de luz.

blockeq

Figura 2.2: Esquema de la luz despolarizada atravesando dos polarizadores. Al cruzar
el primer polarizador, la luz se polariza linealmente y al cruzar el segundo (como su
eje de transmisién es perpendicular) desaparece su unica componente. Imagen extraida
de [15].
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Ademas de la luz linealmente polarizada, existe la luz elipticamente polarizada,

donde el vector del campo eléctrico describe una elipse en el plano perpendicular a la
direcciéon de propagacion.
Cuando se descompone el campo eléctrico en dos componentes perpendiculares; por
ejemplo, direccion X y direccién Y, pueden tener amplitudes diferentes (cuando una
componente oscila con mayor intensidad) incluso una diferencia de fase. Cuando estas
dos condiciones ocurren a la vez, la suma vectorial de las oscilaciones genera un mo-
vimiento eliptico del campo eléctrico en el plano transversal.

La luz circularmente polarizada es un caso especial de la polarizacion eliptica,
donde el vector del campo eléctrico gira describiendo un circulo en el plano perpendi-
cular a la direccién de propagacion.

A diferencia de la luz eliptica, la circularmente polarizada se produce cuando las dos
componentes perpendiculares del campo eléctrico, descritas anteriormente, tienen la
misma amplitud y una diferencia de fase constante de 7/2 radianes.

Circular Polarization of an Electromagnetic Wave

Electric
Fields

Direction
of
Propagation

Electric gp.
Vector

Figura 2.3: Representacién de la luz circularmente polarizada. Se observan los vectores
del campo eléctrico, que con la evoluciéon temporal forman un circulo en el plano
perpendicular a la direccién de propagacién. Imagen extraida de [16].

La forma mas comin de obtener luz circularmente polarizada es usando un com-
ponente llamado ldmina retardadora de cuarto de onda (ldmina retardadora A/4).
Se parte de luz linealmente polarizada con sus dos componentes iguales en las direc-
ciones perpendiculares. Al atravesar una lamina A\/4 se introduce un desfase de /2
entre las dos componentes, por lo que el vector del campo eléctrico ya no oscila en una
linea recta, sino que gira formando un circulo.
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Existen dos variantes de polarizacién circular o eliptica, dependiendo del sentido
de rotacion del campo eléctrico. Cuando el campo eléctrico rota en sentido horario, es
dextrégira (gira a la derecha). Pero si el campo eléctrico rota en sentido antihorario,
es levégira (gira a la izquierda). La diferencia entre ambos sentidos viene dada por qué
componente del campo eléctrico esta adelantada en fase.

A

Lineal \I\Circular + Eliptica

Figura 2.4: Representacion de los tipos de polarizacion de las ondas transversales,
lineal, circular y eliptica. Imagen extraida de [17].
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Capitulo 3

Luz-materia

Dado que la nanofoténica estudia la interaccion de la luz con la materia, es im-
portante conocer en qué consiste la luz (2, pero también la materia. Para ello, este
capitulo se centra en la interaccién luz-materia, sobre todo en las nanoparticulas.

3.1. Materia

La materia es todo lo que tiene masa y ocupa un volumen, constituyendo los com-
ponentes fundamentales del universo fisico. la materia puede clasificarse segtin sus
propiedades, como dieléctricos o metales. La gran diferencia entre ambos, da lugar con
los electrones; en la manera que estan en su estructura. Por un lado, en los dieléctricos,
los electrones estan fuertemente ligados a los dtomos y no se mueven. Esto significa
que no se conduce la electricidad en este tipo de materiales. En cambio, en los metales,
como los electrones estan libres y pueden moverse facilmente, hay conduccién eléctrica.

3.2. Ecuaciones de Maxwell en medios materiales

Las ecuaciones de Maxwell macroscépicas introducen nuevos parametros y campos
para explicar el comportamiento de las cargas dentro de un material. Se incluyen los
efectos de la polarizacién eléctrica (P) y la magnetizacién del material (M), lo que
introduce los campos de desplazamiento eléctrico (D) y magnético (H). Referencias
tomadas de [18]. Las siguientes ecuaciones describen la interaccién entre los campos
electromagnéticos y las propiedades del medio, que se explicaran méas adelante.

V-D = p; (3.1)
V-B=0 (3.2)
. 9B
. . 9D
H: —_— .4
V x Jf + ot (3 )
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En el trabajo propuesto no hay cargas libres en el vacio y los materiales son neutros
por lo que py = 0. También hay que tener en cuenta que la respuesta magnética de
los materiales es cero (M = 0), asi que H = ﬁB. Por 1ltimo, saber que los campos
son complejos, v tienen un desfase entre los campos eléctricos y magnéticos que no
se puede olvidar. Finalmente, las Ecuaciones de Maxwell en medios materiales son las
siguientes:

V- Eo=0 (3.5)
V-By=0 (3.6)

V x Eg = —iwB, (3.7)
V x By = iweopuoEo (3.8)

3.3. Propiedades de la materia

Cuando la materia interacciona con la luz, ésta responde de diferentes formas, de-
pendiendo de sus propiedades.

La susceptibilidad () es la respuesta de un material al aplicar un campo eléctrico
o magnético externo. Tiene forma de tensores (matrices) y dependiendo de su forma
se pueden dividir los compuestos isétropos de los anisotropos. En los materiales
isétropos la susceptibilidad es un nimero escalar, pero en los anisétropos todos los
valores de la matriz son diferentes (ya que sus propiedades cambian en funcién de la
direccién). En los metales es un valor negativo y en los dieléctricos positivo.

En nanofoténica la mayoria de medios son lineales, isétropos y homogéneos. Se
cumple: B B
P = yeoE (3.9)

Donde ¢j es la permitividad eléctrica del vacio.

Una vez se sabe la respuesta del material al campo aplicado, se tiene directamente
relacionada la capacidad del material de absorber la energia aplicada. Para ello se in-
troduce la propiedad llamada permitividad eléctrica (¢). Se utiliza la permitividad
relativa, que es el cociente entre la permitividad del material y la permitividad en el
vacio.

Er = — 3.10

== (3.10)

También se expresa de esta forma la permeabilidad magnética (i), pero en este

caso, como los materiales de interés no son magnéticos, la permeabilidad magnética
relativa serd muy préxima a uno(u, =~ 1).

La permitividad puede ser un ntimero complejo, de la forma & = &’ +ic”; ya que su
parte real representa la capacidad de almacenamiento de energia eléctrica del material,
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y la parte imaginaria la absorcién (es decir, las pérdidas de energia).
Comentar que la permitividad afecta a la velocidad de la luz, y por lo tanto a su
longitud de onda en el material.

Por ltimo se tiene la conductividad eléctrica(o); que mide qué tan bien un
material conduce la electricidad. Esta propiedad aparece en la Ley de Ohm:

J=0E (3.11)

Un valor importante a tener en cuenta en este proyecto es el indice de refraccion
(n). Mide cuanto se reduce la velocidad de la luz al pasar de un medio a otro.

n=-_ (3.12)
Se suele expresar como un nimero real para los dieléctricos y complejo para los metales,
de la forma n = n + ik. La parte imaginaria k describe la absorcion del material,
llamado coeficiente de extincion. Si este valor es muy alto, significa que el material es
reflectante, y si es igual a 0, la luz se desvia y por lo tanto no se absorbe.
Gracias a los indices de refraccion, se puede medir la refraccién de la luz ocurrida entre
dos materiales con la Ley de Snell:

ny - sinf; = ny - sinfy (3.13)

Ademas se puede relacionar el indice de refraccién con la permitividad eléctrica y
permeabilidad magnética (ambas relativas):

7= /e (3.14)

3.4. Modelos de interaccion

En este trabajo se consideran materiales no magnéticos, por lo tanto p = 1y la
respuesta estard determinada por la permitividad eléctrica. A continuacién se mues-
tran los diferentes modelos de interaccién que se tendran en cuenta (se ha consultado
el trabajo [19]):

3.4.1. Modelo de Lorentz

Este modelo describe la respuesta de un material dieléctrico; es decir, considerando
que los electrones estan ligados a los niicleos atomicos mediante una fuerza restaurado-

ra, (como un oscilador armonico). Bajo un campo eléctrico externo, (F) los electrones
se mueven y generan dipolos eléctricos que contribuyen a la polarizacién del medio.

La ecuacion del movimiento para un electrén, en este caso, ligado, bajo un campo
eléctrico oscilante (E' = Ege™ "), es la siguiente:
d*z dzr -

Mgy mwit = —ek (3.15)
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donde m es la masa del electrén, 7 es su desplazamiento, e es su carga, v es el
coeficiente de amortiguamiento, wy es la frecuencia de resonancia natural y w es la
frecuencia del campo.

Sustituyendo la expresion del campo eléctrico oscilante planteada anteriormente,
se tendra una solucién de la forma 7 = Zye ™, (donde 7, es la amplitud). Al derivar:

dx d*7

dt dt?

Y se sustituye en la ecuacién del movimiento (Ec. 3.15), se cancela e
lados y se factoriza Zy:

= —iwToe ™", = (—iw)*Toe ™ = —w?THe ™! (3.16)

wt o ambos

fo(—WQ — Z’}/W + wg) = _%E_B (317)

La polarizacion P se calcula como P = N ex, donde N es la densidad de electrones.
Entonces:

. 4 < .
P = Ne(Zye ™) = Ne ( s 0 e“"t> =
w

O,
h — W — 1w

- . (3.18)
R e—iwt 2 E
Ne—™ 02 — =N < 5 S
wi — w? —iyw mwi — w? — iyw
La susceptibilidad eléctrica x se define como P= €0XE , por lo que:
2
w
p
= 3.19
X wd — w? —iyw (3.19)
Donde w, = 4/ % :z es la frecuencia de plasma.
Finalmente, la permitividad relativa es e,(w) = 1 + x:
2
w
g(w) =1+ r (3.20)

2 2 _ vy
Wy — w? — 1w

3.4.2. Modelo de Drude

El modelo de Drude describe la respuesta de los metales; donde se consideran los
electrones libres (sin fuerza restauradora (wy = 0). La ecuacién de movimiento para

un electréon bajo un campo eléctrico E = Ege ™! es:
d*7 dr -
oy = _¢eF 3.21
e Ty — (3:21)

Se sigue el mismo procedimiento que para el modelo de Lorentz; dicho en otras
palabras, se asume 7 = Zoe ™?, se deriva y se sustituye en la ecuacién del movimiento
(Ec. 3.21). Obteniendo la siguiente expresion:
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S < Fy £ F,
Tp=—F0——=——F"— (3.22)
—Ww* — 1w w* +1yw
La polarizacién es
. gE e—iwt 2 E
P=Nei=Ne|-m"" :Ne——, (3.23)
w? + iyw m —w? — iyw
Y la susceptibilidad:
“ (3.24)
Xe = “ 2 iyw '
Finalmente, la permitividad relativa es la siguiente:
2
w
(W) =1—- —2L—. 3.25
@) =1 (3.25)

3.5. Respuesta electromagnética de nanoestructu-
ras

Cuando una onda de luz incide sobre una estructura mas pequena o comparada
con la longitud de onda de la luz incidente, el material puede dispersar la radiacion
o absorberla. En el caso de las nanoestructuras, al interaccionar con la luz, aparecen
densidades de carga y corrientes que pueden llegar a dar lugar a la emisiéon de radiacion
o convertir la energia en otras formas (como calor, debido al efecto Joule).

La dispersion o scattering ocurre cuando el material remite la luz modificando su
direccion e intensidad. Por ejemplo, la reflexion y difraccion son tipos de scattering.
La absorcion es cuando parte de la energia de la luz se queda dentro del material. Si
se suma la pérdida total de energia de ambos procesos se obtiene lo que se llama la
extincién. A continuacién se muestra una ﬁgura representativa de la interacciéon de
la luz con una particula (se ha consultado [20])

=

Esparcimiento
( Scattering)

b

Figura 3.1: Representacion de la luz incidente en una particula, destacando el proceso
de scattering. Imagen extraida de [21].
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Estos procesos se estudian de diferentes maneras, pero en este trabajo los mas
relevantes los més utilizados en el drea de la nanofoténica: el campo lejano y el campo
cercano.

3.5.1. Respuesta de campo lejano

Se hacen las mediciones a una distacia lejana, tal y como dice su nombre. Son
distancias significativamente mayores a las dimensiones de la particula. Se considera
“lejano”, cuando las ondas electromagnéticas emitidas por una particula se aproximan
a un comportamiento plano.

El criterio para el campo lejano [22] se expresa como:

r>—,
A

donde r es la distancia de observacion, a es el radio de la particula y A es la longitud
de onda de la luz.

Mediante el campo lejano se realiza el andlisis de la radiacién electromagnética
emitida por nanoestructuras utilizando las secciones eficaces para cuantificar la inter-
accion luz-materia. Estas secciones eficaces son la de dispersion, absorcién y extincion,
y se obtienen integrando el vector de Poynting (S = %(E x B)) sobre una superficie
que encierra la nanoestructura; dicho en otras palabras, se integra el flujo de energia
electromagnética sobre la superficie a trabajar.

Ssca -dA
Oocat = Ja Sscas - A (3.26)
Iinc
Siotal - dA
Oabs = _fA t]t 1 — (327)

Como se ha comentado anteriormente, la extinciéon es la suma de la contribu-
cion del scattering y la absorcién, por lo que su seccion eficaz es también la suma:
Oext = Oscat T Tabs

Estas magnitudes, expresadas en unidades de area, se normalizan dividiéndolas por
el 4rea geométrica de la esfera (wR?) para obtener las eficiencias(Qgcat, Qabs; Qext -

A continuacién se muestra un ejemplo del espectro de la seccién eficaz de extincién
para una esfera de silicio de 436nm de radio, obtenido mediante el campo lejano.
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Figura 3.2: Representacién de la seccion eficaz de extincién para una esfera de silicio
de radio de 436nm. Se etiquetan los de resonancia; b1l en 3132,13nm, al en 2381,49nm,
y b2 en 2159,42nm. Imagen de elaboracién propia.

En la imagen se muestran diferentes picos correspondientes a los modos de reso-
nancia responsables de la extincién [23]. Entre ellos se destacan los més importantes.

El dipolo magnético (b1) ocurre cuando las corrientes o momentos magnéticos de
un sistema oscilan generando un campo magnético con un patrén dipolar (como un
imén con polo norte y polo sur). Este tipo de resonancias surgen cuando las dimen-
siones de la particula son comparables a la longitud de onda incidente, asi el campo
magnético interno se hace mayor.

El dipolo eléctrico (al) toma lugar cuando se separan las cargas positivas y ne-
gativas dentro de un material. La luz incidente desplaza los electrones creando una
polarizacion inducida.

El cuadrupolo magnético (b2), siendo un orden magnético superior, ocurre cuando
hay cuatro polos efectivos; dicho en otras palabras, dos pares de norte-sur.

Esta notacién de a,, (multipolos eléctricos) y b, (multipolos magnéticos) viene dada
por la Teoria de Mie.

La teoria de Mie describe como las ondas electromagnéticas interactian con particu-
las esféricas de tamano comparable o mayor a la longitud de onda, generando patrones

4000
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de dispersion que incluyen resonancias especificas, como en la Figura 3.2.

La solucién de la ecuacion de onda se vuelve compleja cuando la particula tiene un
tamano del orden de la longitud de onda de la radiaciéon incidente, y esta solucion fue
encontrada por Gustav Mie en el ano 1908. La conocida dispersion de Rayleigh es un
caso de la teoria de Mie, pero en particular para particulas pequenas.

Los modos normales, de esta teoria son las resonancias que se muestran en la
Figura 3.2, y son cuantificados por los coeficientes de Mie, a,, (multipolos eléctricos)
y b, (multipolos magnéticos). En el Apéndice A, se muestra un desarrollo resumido de
la Teoria de Mie.

Con este método de la respuesta de campo lejano se estudia cémo las propiedades
geométricas y los materiales de las nanoestructuras ayudan a identificar resonancias.
En este trabajo se utilizara este método para estudiar la respuesta quiral.

3.5.2. Respuesta de campo cercano

En comparacion con el campo lejano, en el campo cercano se hace el analisis en la
escala de la nanoestructura o menores que su longitud de onda. Para ello se emplean
mapas con el fin de visualizar la concentracién del campo en un punto (mediante si-
mulaciones FDTD, que es la utilizada en este trabajo).

35
E| . 1|

500

200 —23 —13
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(a) (b)

Figura 3.3: (a) Representacién del campo eléctrico de una esfera de silicio de 436nm,
para una longitud de onda de 2381,49nm, correspondiente al modo dipolar eléctrico.(b)
Representacion del campo magnético de una esfera de silicio de 436nm, para una
longitud de onda de 2381,49nm, correspondiente al modo dipolar eléctrico. Imagenes
de elaboracion propia.
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Figura 3.4: (a) Representacién del campo eléctrico de una esfera de silicio de 436nm,
para una longitud de onda de 3132,13nm, correspondiente al modo dipolar magnéti-
co.(b) Representacion del campo magnético de una esfera de silicio de 436nm, para una
longitud de onda de 3132,13nm, correspondiente al modo dipolar magnético. Imagenes
de elaboracion propia.

Al complementar el campo cercano con el campo lejano, se obtiene un analisis més
completo permitiendo optimizar disenos de nanoestructuras para efectos quirales.
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Capitulo 4

Quiralidad

La quiralidad a nanoescala se ha convertido en un area de interés en la ciencia y
la ingenieria de materiales, con implicaciones en diferentes campos como la foténica
computacién cuantica y biomedicina.

Es un fenémeno que se observa en todas las escalas desde las moléculas mas pe-
quenas hasta las estructuras césmicas mas grandes.

4.1. Concepto de quiralidad

La quiralidad es una propiedad geométrica de que un objeto no se puede superpo-
ner con su imagen especular, o con su imagen en un espejo.
Este concepto proviene del griego ”kheir” (mano). Las manos son el ejemplo clasico de
la quiralidad, ya que la mano derecha no se puede superponer con la mano izquierda,
ni mediante la traslacién ni la rotacién.

Figura 4.1: Representacion de las manos humanas, siendo un gran ejemplo de quirali-
dad, ya que no se pueden superponer una encima de la otra. Imagen extraida de [24].

Los enantiémeros son moléculas quirales que son la imagen especular la una de
la otra. Son moléculas con la misma composicién quimica pero diferente configuracion
espacial. Para diferenciarlos, se utiliza la letra R (diestro) o S (zurdo).

27
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CHO CHO
H—5 _OH HO—I2—H
HO—=—H H—5—OH
H—IZ _OH HO—S—H

H—% _oH HO—>—H

D  CH,OH L CH,OH

Figura 4.2: Representacion de una molécula quiral. Se muestran los dos enantiémeros
de la glucosa. Imagen extraida de [25].

Aunque los dos enantiémeros tengan la misma composicion quimica y algunas
propiedades en comin (como la masa molecular, temperatura de fusion, etc.), tienen
algunos comportamientos diferentes. Al interaccionar con la luz, rotan el plano de
la luz polarizada (actividad éptica). Es decir, cuando la luz linealmente polarizada
atraviesa un material quiral, las componentes circularmente polarizadas que la com-
ponen viajan a diferentes velocidades. Esto produce una diferencia de fase entre ellas.

El dicroismo circular(CD), mide la diferencia en la absorcién de luz circular-
mente polarizada derecha (RCP) y luz circularmente polarizada izquierda (LCP) por
un material quiral. Se define de la siguiente forma:

CD = ALCP — ARCP (41)

Donde Arcp v Arcp son las absorbancias correspondientes a la luz LCP y RCP. Co-
mentar que es un efecto muy débil observado en las moléculas.

En el caso de las nanoestructuras, cuando no hay moléculas, el dicroismo circular
que se analiza es el de la extincién; es decir, el CD se define como la diferencia de
extinciones de la luz levégira y dextrogira.

Ademas, la luz también es quiral. Este es el caso de la luz circularmente polariza-
da; ya que la luz levogira no es superponible con la luz dextrégira, que es su imagen
especular. Se dice que la luz circularmente polarizada es quiral.

4.2. Formalismo de Tang-Cohen

El formalismo de Tang-Cohen modela la interacciéon de la luz circularmente pola-
rizada con moléculas quirales (analiza la absorcién de los enantiémeros (R y S) [26].

Se anade una contribucién a los momentos dipolares eléctrico (p) y magnético ()
inducidos en la molécula para mejoras la aproximacién de una molécula como dipolo
puntual; ya que en esta aproximacion la molécula responde de la misma forma a la
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luz RCP y LCP. Por lo que para tener en cuenta el dicroismo circular, se anaden estos
dos conceptos:

F=aE —iGB (4.2)

W =XB +iGE (4.3)

con a y Y siendo las polarizabilidades eéctrica y magnética de la molécula (de la apro-
ximacién de dipolo puntual). G es la polarizabilidad quiral, que es no nulo cuando la
molécula es quiral.

La tasa de absorcion se define de la siguiente manera:

A:<E-5+B~m>=%1m[E*-ﬁ+B*-ﬁ3] (4.4)

donde el superindice * muestra que es un conjugado complejo. Combinando con las
Ec. 4.2 y Ec. 4.3:

= 2 =2 2 = 2 2
A% = (o|EP +X"|B) £ G'win [E*- B| = (a"|EP + X'|BI?) ¥ —G"C (45)
0

En este caso las comillas indican la parte imaginaria de las polarizabilidades, w
la frecuencia angular de la luz, el superindice de A representa la polarizacién circular
derecha o izquierda y C' es la densidad quiral. Tiene la siguiente forma:

_fog > 1 = 3) — W0 7. B
C=GE (VX E) iy B (VxB) =7 Im[E B} (4.6)

Como se puede observar en la expresién anterior, la densidad quiral depende sélo del
campo electromagnético incidente.

Volviendo a la Ec. 4.5, se desprecia el término x”|B|? porque en comparacién con

o'|E|? es una cantidad muy pequefia:
4 2
AT =d"|E*F =G"'C (4.7)
€0

En esta ecuacién, se puede observar que el término G” no se ha despreciado (es una

correccion de absorcién del dipolo), y es un valor pequenio comparado con o|E|?; lo
que vuelve a destacar que el dicroismo circular es un efecto muy pequeno.

La relacién de absorcién entre dos enantiémeros se relaciona mediante el factor de

disimetria:
AT — A~ G" 8C
QZQHZ—(—,,) ( = ) (4.8)
- o weo| E|?

Tang y Cohen fueron capaces de expresar este factor como el producto de una
parte que depende de las propiedades de la molécula, y otra que depende del campo
magnético que la rodea.
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4.2.1. Formalismo de Tang-Cohen para onda plana

Se va a utilizar la ecuacién previamente vista de la onda plana; es decir, eliptica-
mente polarizada, Ec. 2.19 y Ec. 2.20. A continuacién se muestra la densidad quiral
para una onda plana, mediante la Ec. 4.6:

-

2
il sin ¢ (4.9)
c

agow? a

WEo .
S1n =
L +a?

Oelliptic = _T Im |:E~‘>k . B] = Eg

El valor es maximo con la luz circularmente polarizada (LCP); es decir, cuando o =
1, = £7. Pero cuando es linealmente polarizada (¢ = 0,7), se obtiene que C' = 0,
no hay diferencia de absorcion.

weq 2

Crop = +2°0 ’E
2c

(4.10)

Si sustituimos este valor maximo de la densidad en la Ec. 4.8 del factor de disimetria:

4G//

grop =~ (4.11)
Es 1til definir una cantidad normalizada:
Im E* . é
. g 2c¢C [ }
g2 L (412)

gLcp E

WEQ FE

4.3. Aplicaciones bioldgicas

La quiralidad tiene grandes implicaciones en el ambito bioldgico y médico. Muchos
bioreceptores del cuerpo humano son quirales es decir, son moléculas con la misma
composicion quimica pero configuraciones espaciales diferentes. Dependiendo del enan-
tiémero pueden causar efectos biolégicos o no.

Un ejemplo conocido es el medicamento llamado talidomida. A principios del afio
1960 la talidomida se utilizaba en mezcla racémica; es decir como mezcla de los enan-
tiomeros R y S, para tratar las nduseas durante el embarazo. Pero este farmaco repro-
duccién malformaciones en los bebés recién nacidos y llegé a afectar a alrededor de
10000 ninos. Con estudios se ha demostrado qué solo el enantiémero R era activo pero
el S era el que afectaba negativamente al feto (referencias tomadas de [24] y [20]).

Existen muchos otros farmacos quirales que se utilizan en el dia a dia para tratar
enfermedades como el Parkinson o Alzheimer. Pero ademas se tiene como ejemplo el
ibuprofeno. Este medicamento es una mezcla racémica de sus dos enantiomeros, pero
solo el S es el que tiene actividad antiinflamatoria, mientras que el enantiémero R, es
inactivo.
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> 0 oS
OH  HO

R-ibuprofeno S-ibuprofeno

Figura 4.3: Imagen de la mélécula dcido 2-(4-isobutilfenil)propiénico, mas conocida
como ibuprofeno. El la figura se muestran los dos enantiémeros, R y S. Imagen extraida

de [27]

Por lo tanto, el diferenciar y separar enantiémeros es un aspecto clave en la biome-

dicina (resalta su importancia en el articulo [28]) y esto motiva a investigar tecnologias
avanzadas como los biosensores épticos quirales.
Para disenar un biosensor hay que centrarse en nanoestructuras que tengan una res-
puesta quiral especifica. Cuando la luz interacciona con las nanoestructuras, éstas
generan resonancias opticas que dependen de la polarizacion de la luz incidente y de la
geometria y material de las nanoestructuras. Asi que los biosensores se disenan para
detectar los parametros quirales de las muestras bioldgicas.
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Capitulo 5

Resolucion numeérica: FDTD

En el capitulo 3, se ha analizado la solucién analitica de las ecuaciones de Maxwell
que describe la interaccién de la luz con particulas esféricas de tamano comparable a
la longitud de onda de la radiaciéon incidente. Pero para casos mas generales, especial-
mente en el ambito de la nanofoténica, no existen soluciones exactas, por lo que es
necesario pasar a métodos numéricos avanzados. Entre los mas conocidos se encuen-
tran “Finite Element Method” (FEM) y “Finite Difference Time-Domain Method”
(FDTD). En este trabajo se va a utilizar el software comercial llamado “Lumerical
FDTD”.

El método FDTD se basa en discretizar el espacio y tiempo de las ecuaciones de
Maxwell en su forma diferencial, asi se simula la propagacion de ondas electromagnéti-
cas en estructuras complejas y se utiliza la teoria de Mie como referencia tedrica. Su-
pongamos un caso en una dimension donde la propagacion es en la direccion z. Es
decir, las ecuaciones de Maxwell son de la siguiente forma (se ha consultado [29]):

0F, 1 0H,
it 1
ot g0 0z (5-1)
0H, 1 OF,
= —— 5.2
ot fo 0z (52)

Como se ha comentado anteriormente, en este método se discretizan las ecuaciones
de Maxwell por lo que se reemplazan las derivadas parciales como incrementos finitos:

EZPP ) - EFVP(k) 1 HPM(k+ ) - H (k-3
At T e Az (5:3)

Hyt\(k+3) - Hy(k—3) 1 E7P(k+1) - B (k) 54)
At Lo Az '

Estas dos ecuaciones reflejan una estructura escalonada de la malla de Yee, donde

E y H se calculan en posiciones desplazadas espacialmente (definido por k) y tempo-

ralmente (definido por n). Una vez se tiene esta doble celda, se utiliza el algoritmo

leapfrog, que usando una relacién de recurrencia calcula los campos de forma iterativa.

Si se aniade un factor que relaciona la diferencia de amplitudes ( \/£o/t0):
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1 1 1
n+1/2 — pm—1/2 n _ =Y _ gn -
B = B + e A [Hy <k 2> oY (k:+ )} (5.5)

1 1 1
n+1 Z ) — gn - n—1/2 _ m+1/2
H (k+ 2) H) (k: + 2) + N zAt [Ex12(k) — EXFV2(k+1)] (5.6)

Se calculan los campos, y se forma el cubo de Yee, que ocurre cuando los campos

eléctricos y magnéticos se entrelazan en puntos equidistantes en una estructura de
cubo:
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Figura 5.1: Imagen de la celda de Yee, donde las componentes del campo eléctrico se

hallan en la mitad de las aristas y las componentes del campo magnético estan en el
centro de las caras. Imagen extraida de [30].

Si se intersectan varias de estas celdas, se obtiene la malla de Yee:

a) TE b) TM ¢)3D E,
- -— Yee
oH{E, | oF {H, S"E

- i

Figura 5.2: Imagen de la malla de Yee, donde las componentes del campo eléctrico y
magnético intersectan en las caras y aristas. Imagen extraida de [31].

Para que el método funcione correctamente, y lleguemos a una simulacién con-
vergente, hay que darles importancia a las condiciones de simulacion; por ejemplo, el
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tiempo y espacio de la simulacion, las caracteristicas de la fuente, el mallado adecua-
do...

Un mallado adecuado es aquel que cumple la condicién de Courant-Friedrichs-

Lewy:
AL < B2 (5.7)

c
Es decir, la propagacion del campo no puede ser mayor que una celda espacial por
cada celda temporal.

Por lo tanto, tener un mallado fino nos asegura unos resultados més fiables pero el
tiempo de computacién sera mayor, al igual que la memoria usada.

Entre las ventajas del método FDTD, se encuentra que no es necesario cambiar
las condiciones de contorno para simular diferentes medios que estan en la misma
regiéon de simulacién, lo que lo diferencia de otros métodos. Ademas, este algoritmo
se destaca entre otros esquemas de diferencias finitas debido a que utiliza diferencias
espacio-temporales centradas para aproximar las derivadas; logrando una precisién de
segundo orden. También cabe destacar que el algoritmo leapfrog solo tiene una pequena
dispersion, la cual es despreciable, comparada con la dispersién fisica de la estructura
en estudio.

Sin embargo, también tiene limitaciones. Entre ellas, el aumento de la discretizacion
de toda la region de simulacién, puede volverse inviable en términos de memoria y
tiempo de céalculo. También la region del espacio debe discretizarse adecuadamente,
lo que puede implicar mayor tiempo computacional, especialmente con geometrias
complejas, pudiendo requerir desde minutos hasta horas segin la densidad de celdas.
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Capitulo 6

Resultados y discusion

Este area de la nanofoténica es muy novedosa y reciente, por lo que encontrar
resultados es una labor compleja. Hoy en dia hay mucho interés y existe una gran
cantidad de grupos de investigacién que trabajan para obtener resultados coherentes.

Debido a la complejidad de las respuestas de estas estructuras dieléctricas, se re-
cuerda el propésito de este trabajo, que es aprender a desarrollar algoritmos que sean
capaces de facilitar instrucciones a un software comercial, que es capaz de resolver
problemas electromagnéticos de estructuras complejas. Es decir, estructuras que no se
pueden resolver de forma analitica (mediante la teoria de Mie comentada anteriormen-
te).

Por lo tanto, se van a reproducir estructuras ya estudiadas para comprender la fisi-
ca que hay detras del proceso. Ademas de estudiar estas estructuras, se van a extender
a materiales que aun no se han empleado.

Se aplicara el conocimiento adquirido para intentar mejorar los sistemas que ya
se emplean actualmente. En concreto, buscando amplificar su anchura espectral de
trabajo ( sensor broadband).

6.1. Esferas

Para comenzar, se realiza un anélisis de esferas de diferentes materiales para estu-
diar sus resonancias. Para ello se aplica una onda electromagnética plana en el eje z
que atraviesa el material de estudio.

Anteriormente se han presentado las resonancias de una esfera de silicio de 436nm
(3.2, donde se han explicado los modos de magnéticos y eléctricos [23]. Por lo tanto,
se introducen, ademds del silicio, el fosfuro de galio y germanio.

A continuacion se muestra una imagen de las resonancias de esferas de diferentes
materiales, todas ellas de 300nm de radio.
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Figura 6.1: Representacién de las resonancias de esferas de Si (linea azul), Ge (linea
roja) y GaP (linea magenta), todas ellas de radio 300nm.

Como se puede observar en la figura anterior, teniendo de referencia el silicio (Si),
las resonancias del fosfuro de galio (GaP) se desplazan a su izquierda (yendo hacia
el espectro visible), mientras que las del germanio (Ge) van a su derecha (yendo al
infrarrojo).

Se han etiquetado especificamente algunos modos de resonancia con anotaciones,
lo que permite una identificaciéon mas precisa de los picos.

Asi se comprueba que al utilizar esferas del mismo tamano, pero de materiales
diferentes, sus resonancias aparecen en unas longitudes de onda u otras. De esta forma,
se estudia como se pueden sintonizar las resonancias con el material.

6.2. Discos

Para las aplicaciones que interesan, fabricar esferas es complicado, sobre todo sobre
sustratos; por lo que es interesante estudiar los discos debido a que su fabricacion es
mucho mas sencilla.

Por lo tanto, se va a realizar un anélisis de la transicién entre la esfera y el disco.
Para ello, se estudian las resonancias de discos de silicio del mismo radio (300nm) pero
con alturas diferentes.
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Figura 6.2: Representacion de las resonancias de discos de Si de diferentes alturas,

todas ellas de radio 300nm.

Como se puede observar, las resonancias se desplazan a la derecha a medida que

A (nm)

se aumenta la altura del disco, pareciéndose atin mas a la respuesta de una esfera.
Para apreciarlo mejor se tienen las siguientes figuras:
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Figura 6.3: (a) Representacion de las resonancias de discos de Si de alturas de 100nm y
200nm, todas ellas de radio 300nm, representadas en longitudes de onda desde 400nm
y 1600nm. (b) Representacién de las resonancias de discos de Si de alturas de 500nm,
600nm y 700nm, todas ellas de radio 300nm, representadas en longitudes de onda

desde 1600nm y 2800nm.
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Se repite el mismo proceso para los discos. A continuacién se muestra una repre-

sentacion de discos de silicio, germanio y fosfuro de galio, de radio 300nm y altura
100nm [3].

Si
Ge
GaP

Teset, (pm?)

0
400 600 800 1000 1200 1400 1600
A (nm)

Figura 6.4: Representacion de las resonancias de discos de Si (linea azul), Ge (linea
roja) y GaP (linea magenta), todas ellas de radio 300nm y altura 100nm.

En la figura anterior se puede volver a ver el mismo comportamiento. El fosfuro de

galio presenta resonancias desplazadas a la izquierda respecto al silicio y el germanio
a la derecha.

6.3. Discos con aperturas

Todos los analisis anteriores se han hecho con estructuras que no presentan una
respuesta quiral, por lo que se busca generar y amplificar la actividad quiral en la
estructura. Para ello, se va a estudiar el comportamiento de un disco con una apertura
inclinada en el centro.

La apertura inclinada rompe la simetria del nanodisco, y esto resulta en una den-
sidad quiral (C') no nula. Ademés, la interaccién entre las resonancias eléctricas y

magnéticas del nanodisco y la region de la apertura amplifica la actividad quiral, au-
mentando la sefial del dicroismo dircular (CD).

Primero se han reproducido los resultados obtenidos en [3], donde se hace el anélisis
de un disco de silicio de 300nm de radio y 100nm de alto, con una abertura inclinada
que es un paralelogramo con una longitud de lado fija de w = 400 nm (paralelo al eje
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x) y separada por h = 220 nm. e inclinacién de § = 15°. El disco se encuentra sobre
un sustrato de indice de refraccién 1.5, que busca amplificar atin més la senal del CD.

Figura 6.5: Representacion del disco con apertura sobre sustrato utilizado. La flecha
indica la direccion en la que se aplica la luz.

0.4
400

500 600 700 800 900 1000 400 500 600 700 800 900
A (nm) A (nm)
(a) (b)

Figura 6.6: (a) Representacién de la seccién eficaz de extincién del disco de silicio con
apertura inclinada sobre un sustrato, diferenciando la luz circularmente dextrégira
(RCP) y levégira (LCP). (b) Representacién del dicroismo circular para el disco con
apertura inclinada sobre sustrato.

Como se puede observar en la Figura 6.6(a), existe una diferencia entre la respues-
ta del material para la luz circularmente polarizada a derechas e izquierdas, lo que
significa que hay una respuesta quiral en el material. Esto se puede comprobar mejor
en la Figura 6.6(b).

Una vez entendido el disco de silicio, se va a proceder a probar el mismo modelo
tanto con fosfuro de galio como con germanio. A continuacién, se muestra una grafica
comparativa con los discos de los tres materiales.

1000
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Figura 6.7: (a) Representacién de la seccion eficaz de extincién del disco con apertura
de silicio (linea azul) y fosfuro de galio (linea magenta). (b) Representacién de la
seccién eficaz de extincién del disco con apertura de silicio (linea azul) y germanio
(linea roja).

Una vez mas, se observa el comportamiento esperado, donde las resonancias se
desplazan a la derecha o izquierda dependiendo del material utilizado.

6.4. Discos dobles

A partir de ahora se realiza una estructura conocida con el nombre de Janus, que
es una combinacién de materiales. Se combina el silicio y el fosfuro de galio, buscando
que el dicroismo circular esté més sintonizado hacia longitudes de onda menores y con
un ancho de banda mayor.

Para ello, se juntan dos discos con aperturas, colocando uno de silicio encima de
uno de fosfuro de galio. Cada disco tiene un radio de 300nm, con una altura de 100nm
(la altura total del disco es 200nm) sobre un sustrato de vidrio con indice de refraccién
1,5. La abertura es un paralelogramo con una longitud de lado fija de w = 400 nm
(paralelo al eje x) y separada por h = 220 nm. Comentar que se hace uso del sustrato
porque es como se trabaja normalmente, ademas amplifica las resonancias al modificar
el entorno dieléctrico.

2000
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Figura 6.8: Representacion del dicroismo circular del disco doble de silicio y fosfuro de
galio con abertura y sobre sustrato de vidrio.

Para hacer un mejor andlisis de los resultados se muestran los datos obtenidos del
disco con abertura de Si, junto con estos del disco doble de Si y GaP con abertura.
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Figura 6.9: (a) Representacién de la seccién eficaz de extincion del disco de silicio con
apertura inclinada sobre un sustrato, y la del disco doble de silicio y fosfuro de galio
con la misma apertura. (b) Representacién del dicroismo circular para el disco con
apertura inclinada sobre sustrato y la del disco doble de silicio y fosfuro de galio con
la misma apertura.

Lo mas interesante se encuentra en la Figura 6.9b, donde se observa que al utilizar
el disco doble, el dicroismo circular aumenta hasta un valor de 2.65 grados. Ademas,



y(nm)

44 CAPITULO 6. RESULTADOS Y DISCUSION

este maximo se desplaza ligeramente a la izquierda, como era de esperar. La mayor
amplitud en el CD del disco doble sugiere que la combinacién de Si y GaP amplifica
la quiralidad, probablemente debido a la interacciéon de sus campos electromagnéticos
en la region de la apertura.

El disco doble tiene una seccion eficaz de extinciéon maxima mayor, lo que sugiere
que ha ocurrido una superposiciéon de las resonancias de ambos materiales. La curva
del disco doble tiene una cola mas extensa, lo que podria ser un indicio de una res-
puesta espectral mas amplia (se acerca al sensor broadband).

Finalmente se muestra la densidad quiral y el factor de disimetria para la longitud
de onda donde el dicrofsmo circular es maximo (6.8); es decir 580,645nm.

Se han colocado dos monitores, uno en la parte del disco de silicio y otro en el disco
de fosfuro de galio.

2000
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-2000
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-2000 .
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Figura 6.10: (a) Representacién de la densidad quiral para el doble disco de sili-
cio y fosfuro de galio, visto desde el silicio. La longitud de onda de utilizada es de
580,645nm.(b)Representacién del factor de disimetria para el doble disco de silicio y
fosfuro de galio, visto desde el silicio. La longitud de onda de utilizada es de 580,645nm.
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Figura 6.11: (a) (a) Representacién de la densidad quiral para el doble disco de silicio
y fosfuro de galio, visto desde el fosfuro de galio. La longitud de onda de utilizada es
de 580,645nm.(b)Representacion del factor de disimetria para el doble disco de silicio

y fosfuro de galio, visto desde el fosfuro de galio. La longitud de onda de utilizada es
de 580,645nm.

Con estas imagenes se detectan las regiones de mayor actividad quiral. Es un
resultado preliminar que muestra como claramente todavia admite mucha optimizacion
para encontrar una respuesta mejorada.
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Capitulo 7

Conclusiones y trabajo futuro

7.1. Conclusiones

En este Trabajo Fin de Grado se han estudiado los conceptos y herramientas necesa-
rias para abordar el diseno y caracterizacion de un biosensor quiral nanofoténico sinto-
nizable, con un enfoque en la deteccion de enantiomeros en aplicaciones farmacéuticas
y biomédicas.

Se han generado resonancias quirales mediante la modificacién de la geometria (es-
feras, discos y discos con aperturas inclinadas) y la seleccién de materiales como silicio
(Si), germanio (Ge) y fosfuro de galio (GaP), demostrando que estos factores influyen
significativamente en la eficiencia y respuesta quiral del sensor.

El trabajo se ha profundizado en los fenémenos de éptica electromagnética a na-
noescala, analizando la polarizaciéon de la luz, la interaccion luz-materia y las resonan-
cias descritas por la teoria de Mie. Las simulaciones numéricas con el método FDTD
(Finite-Difference Time-Domain) permitieron modelar con precisién cémo la luz inter-
actlia con nanoestructuras quirales, validando el enfoque tedrico y su aplicabilidad.

Se han empleado métodos de elementos finitos a través del software Lumerical
FDTD para simular la respuesta electromagnética de las nanoestructuras. Esto permi-
ti6 optimizar disenos complejos, como el disco doble Janus, que muestra una respuesta
espectral mas amplia y una mayor seccién eficaz de extincién, cumpliendo con el ob-
jetivo de estudiar la interaccion de la luz con sistemas quirales mediante herramientas
computacionales avanzadas.

Ademas, se ha alcanzado una mayor sensibilidad y selectividad en la detecciéon
de parametros quirales, especialmente al introducir aperturas inclinadas en discos de
silicio y estructuras tipo Janus (combinando Si y GaP). Estas modificaciones rompen
la simetria, amplificando el dicroismo circular (CD) hasta un méximo de 2.65 grados,
lo que permite distinguir entre enantiémeros en muestras biologicas y garantizar la
eficacia y seguridad en aplicaciones biomédicas y farmacéuticas.
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7.2. Trabajo futuro

Aunque se han logrado los objetivos del trabajo, se dejan abiertas algunas lineas
de amplificacion del trabajo.

Hablando del disco doble, que es el resultado més novedoso, primero habria que
optimizar bien la estructura estudiada. Por ejemplo, seria interesante cambiar el ta-
mano de uno de los discos con respecto al otro para ver que las resonancias solapan
de manera adecuada.

Como bien se ha estudiado, cada uno de los discos presenta las resonancias en una
posicién. Si se quiere buscar una respuesta broadband y que la senal se amplifique,
habria que hacer un estudio del tamano de los discos, tamano de la apertura...

Ademas se pueden estudiar otros materiales, diferentes al silicio, fosfuro de galio y
germanio que se han empleado en este trabajo. Estos discos de diferentes materiales
se pueden combinar dos discos, o incluso tres; buscando que la anchura espectral sea
ain mas grande.

Estos calculos requieren bastante tiempo y memoria, por lo que es un aera a tra-
bajar, ya que no es el principal objetivo.

Un paso mas alla, seria optimizar el sensor, pero en este trabajo se ha demostrado
un prototipo.

Los mallados empleados no son lo suficientemente finos como para mostrar toda la
respuesta que se puede obtener. Al fin y al cabo, los resultados son aproximados pero
convengen; por lo que son resultados correctos pero dentro de un rango de validez o
tolerancia.

Por esta razon, no es una solucién analitica, sino que numérica. Dentro de esta
solucion numérica, se ha marcado una precision dada. Probablemente se podria con-
seguir mas precision, con mejores maquinas, mas tiempo de andlisis. Pero no es el
proposito del trabajo.
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Apéndice A

Teoria de Mie

La dispersion de Mie es una solucién exacta de las ecuaciones de Maxwell que
describe la interaccion de la luz con particulas esféricas de tamano comparable a la
longitud de onda de la radiacién incidente.

A.1. Solucion general

Los coeficientes de Mie, se calculan a partir de las condiciones de contorno de la
esfera, tienen la siguiente expresién general [32]:

n

wm? g (ma) [zn (@)) — p1jn(2) [maj, (mz))’ (A.1)
pm2j (ma)[hi) ()] — bl () maj, (ma))

!/
/

y — _tn(ma)u(@)) — pmga (@) g (me)) (A2)
pagn (ma) [zhi () — pmh) () [z, (me))
donde:

In'y hY son funciones de Bessel, con el simbolo " indicando la derivada.

» ¢ = ka es el pardmetro de tamano, con k el nimero de onda (k = 27”) y a, el
radio de la esfera.

nm = Z—f es el indice de refraccion de la esfera relativo al medio, siendo n; y no
son los indices de refraccién del exterior de la esfera y de su interior.

'y p' son las permeabilidades magnéticas relativas del medio y la esfera. Como
se ha comentado anteriormente, en este trabajo se tiene que p = 1.

Los términos a,, son los multipolos eléctricos y los b, los magnéticos.
Teniendo en cuenta los coeficientes de Mie, se introducen las funciones N y M,

que son los modos normales (la resolucién y desarrollo completo se encuentra en [22]).
Ahora si se tienen las siguientes expresiones para el campo dispersado por una esfera:

23
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E, =Y B, (ia,N§), - b,M)) (A3)
n=1
Ew )
H,= ; E, (anNEf;’n + aanjil) (A.4)
Por lo que las secciones eficaces quedan de la siguiente forma:
o 9 9
Oscat — ﬁ Z(Zn + 1) (‘an‘ + |bn| ) <A5)
n=1
T
Oext =— ﬁ Z(2n + 1)%(&,,, + bn) (AG)
n=1

Sin olvidarnos que eyt = Ogcat + Tabs

Como se ha comentado en la seccion 3.5.1, cuando la luz interacciona con un ma-
terial, éste presenta una respuesta mediante modos de resonancia (como se puede
observar en la Figura 3.2), que vienen descritos por los modos normales N (modo
Transversal Magnético) y M (modo Transversal Eléctrico).

Ademas, cada coeficiente a,, (los multipolos eléctricos) y b,, (los magnéticos) cuan-
tifica la contribucién de los modos normales.

A.2. Aproximacion para esferas pequenas

Cuando la longitud de onda es lo suficientemente grande en comparacién con la
esfera a estudiar, los coeficientes de Mie tienden a 0 ; por lo que la seccion eficaz de
extincién también. Asi es como las resonancias de mayor orden van disminuyendo,
hasta llegar a 0.

Se realiza un desarrollo en serie de los primeros coeficientes:

2ixdm? —1  2iz°(m? —2)(m? —1)  4a°® (m2 -1

3(m? +2) 5(m? + 2)? 9 \m?+ 2) +0(=") (A7)

a, = —

ir®(m? — 1)

b =~ +0(a") (A.8)
2iz°m? — 1 7

[ —m + O(l‘ ) (AQ)

by = O(2") (A.10)

Con estos coeficientes se pueden obtener resulados precisos hasta el orden 6.
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