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Resumen

Las nanoparticulas dieléctricas de alto indice de refraccion iluminadas con radiacion
electromagnética han sido propuestas recientemente como alternativa a las
nanoparticulas metalicas para generar campos electromagnéticos muy intensos en su
entorno en zonas menores que la longitud de onda de la radiacién incidente. Estas
estructuras que presentan multitud de aplicaciones en campos como la medicina, los
sistemas de comunicacion o las energias renovables entre otros, tienen la ventaja de no
presentar pérdidas 6hmicas. Ademas, sus propiedades magnetodieléctricas pueden ser
aprovechadas para producir efectos de direccionalidad en la luz difundida. Estos
aspectos electromagnéticos dependen de la geometria (tamafio y forma), y de las
propiedades Opticas de las nanoparticulas y del medio que las rodea.

Mediante este trabajo se pretende estudiar el comportamiento electromagnético de
nanoparticulas dieléctricas de alto indice de refraccion. Para ello se ha realizado un
estudio sistematico de las eficiencias de absorcidn, scattering y extincidn, asi como el
cambio que sufren las diferentes resonancias eléctricas y magnéticas, en funcion de las
propiedades épticas de las nanoparticulas. Por otra parte, se ha analizado la sensibilidad
de las condiciones de Kerker que afectan a la direccionalidad y alcance de la luz difundida
en funcién de las propiedades dpticas de las nanoparticulas.

Palabras clave: nanoparticulas, scattering, resonancia plasmodnica, condiciones de
Kerker, particulas dieléctricas

Abstract

High refractive index dielectric particles which are illuminated by electromagnetic
radiation have been recently proposed as an alternative to the metallic ones to generate
very intense electromagnetic fields in its vicinity in smaller areas than the wavelength of
the incident radiation. These structures present many applications in fields as medicine,
optical communications or renewable energies. They do not present ohmic losses and
their magnetodielectric properties allow to produce directionality effects on the
scattered light. This electromagnetic behavior depends on the geometry (size and
shape) and on the optical properties of the nanoparticles and on the optical properties
of the medium that surround them.

Through this work it is pretended to study the electromagnetic behavior of dielectric
nanoparticles with high refractive index. To do that it has been carried out a systematic
study of the absorption, scattering and extinction efficiencies, as well as the change that
the electric and magnetic resonances suffer as a function of the nanoparticles’ optical
properties. Moreover, it has been analyzed the Kerker’s conditions’ sensibility and the
directionality and scope of the scattered light as a function of the nanoparticle’s optical
properties.

Key words: nanoparticles, scattering, plasmon resonance, Kerker’s conditions, dielectric
particles
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1. Introduccion

La nanofotdénica es el campo de la ciencia que estudia la generacion, la deteccién vy el
procesamiento de luz utilizando materiales cuya estructura ha sido disefiada y fabricada
con resolucion nanométrica [1]. Lo que convierte a la nanofotdnica en una de las
tecnologias del futuro, es la posibilidad de estructurar los materiales para que presenten
las propiedades deseadas en cualquier rango de frecuencias, variando el indice de
refraccion, la forma y/o el tamafio.

Las peculiares propiedades que exhiben las nanoparticulas al ser iluminadas por luz han
abierto un gran campo de investigacién en la ultima década. En concreto se han
abordado con especial interés los efectos de direccionalidad presente en los patrones
de campo lejano cuando las nanoparticulas son dieléctricas y la generaciéon de
resonancias plasmodnicas originadas en particulas metalicas nanométricas aisladas, en
aglomerados o colocadas sobre superficies. Este tipo de propiedades dependen de la
geometria y de las propiedades épticas de las nanoparticulas asi como del tipo de
material en el que estdn sumergidas.

En un principio los estudios se centraron en la busqueda de resonancias plasmdnicas en
nanoparticulas metalicas. La principal ventaja de este tipo de particulas es la buena
respuesta que presentan en el rango visible [2]. Sin embargo, presentan grandes
pérdidas inherentes a los materiales metdlicos, efectos de saturacién en el visible y
limitaciones en la longitud de onda de la luz incidente. Ademds no presentan
resonancias de caracter magnético significativas, por lo que han aparecido alternativas
centradas en el uso de particulas dieléctricas de alto indice de refracciéon (HRI: High
Refractive Index) como son el silicio, el germanio, el arseniuro de galio, etc.

Las particulas dieléctricas HRI presentan respuestas tanto eléctricas como magnéticas y
permiten obtener resonancias con propiedades similares a las que tienen lugar en las
particulas metdlicas de caracter plasménico, evitando las pérdidas y las limitaciones en
la longitud de onda. Las propiedades magnetodieléctricas asociadas a este tipo de
particulas fueron observadas en primer lugar en el rango de las microondas y las
frecuencias de terahercios [3]. Poco tiempo después fueron obtenidas en esferas
dieléctricas de permitividad moderada en el rango visible e infrarrojo [4].

1.1. Aplicaciones

Los nanomateriales tienen multitud de aplicaciones en una gran diversidad de campos
tales como los sistemas de comunicacion, las energias renovables, la espectroscopia, la
medicina, la electrénica o los sistemas de deteccidn. Estas aplicaciones pueden requerir
de la obtencidn de altos valores de la intensidad difundida, de la capacidad de sintonizar
las resonancias o de la generacién de efectos de direccionalidad en la radiacién
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difundida. Todo ello puede conseguirse bajo la modificacion del tamario, forma y/o las
propiedades 6pticas de las particulas consideradas y del medio que las rodea.

1.1.1. Sistemas de comunicacion

La creacion de sistemas dpticos basados en materiales que permitan redireccionar la luz
de una forma concreta, estdn haciendo de los sistemas de comunicacion dptica ultra
rapida una realidad cada vez mads cercana. Tal y como ha sido demostrado [5] las
nanoesferas dieléctricas HRI exhiben propiedades idéneas para la creacion de tales
dispositivos. La utilizacién de estos materiales es ain mas ventajosa si se considera la
reduccion de la vulnerabilidad de los sistemas de comunicaciones de radiofrecuencia
ante pulsos electromagnéticos potentes [3].

La eficiencia energética de la fotdnica supera con creces a la electrdnica, en especial en
términos de velocidad, puesto que los fotones son particulas sin masa a diferencia de
los electrones. Ademas de esto, gran parte de la energia eléctrica no se invierte en
desplazar a los electrones sino que se pierde en forma de calor. Se prevé que en 8-10
afos las estructuras nanofotdnicas en los procesadores sean reales, aumentando asi la
velocidad de operacién y reduciendo el consumo de energia eléctrica.

1.1.2. Medicina

Una de las aplicaciones con mayor potencial es la utilizacion de nanoparticulas en el
tratamiento de cénceres. El tratamiento de los tumores se basa en terapias térmicas
mediante nanoparticulas de nucleo dieléctrico y corteza de oro. Estas particulas tienden
espontaneamente a adherirse a las células tumorales. Cuando son iluminadas con la
radiacion resonante, en el rango del infrarrojo cercano, generan calor destruyendo las
células tumorales sin afectar a las sanas.

Una de las principales ventajas de este tratamiento frente a los tratamientos quimicos
convencionales es que las nanoparticulas empleadas no son téxicas, por lo que no dafan
el cuerpo humano.

Figura 1.1. Imagen en microscopia de campo oscuro de células cancerigenas (derecha)
definidas por las fuertes resonancias plasmodnicas producidas en la superficie de las
nanoparticulas de oro adheridas a ellas y de células sanas (izquierda) con particulas
dispersas a su alrededor [6].
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1.1.3. Células solares

Otra importante aplicacion de las nanoparticulas es su utilizacién en células solares. Los
paneles solares convencionales se basan en el uso de una oblea de silicio, un material
con baja absorcidn en el infrarrojo, lo que provoca que gran parte de la radiacién solar
no se almacene. La utilizacion de nanoparticulas aumenta sustancialmente el
almacenamiento de energia y por tanto la eficiencia de las células solares. Para ello se
emplean principalmente dos mecanismos:

- Difusidon de la luz, en el cual las nanoparticulas actlan como antenas,
redirigiendo aproximadamente el 96% de la luz incidente hacia la célula solar.

- Concentracién de la luz en campo cercano, en el cual las nanoparticulas
almacenan la energia proveniente del Sol en modos localizados en su superficie.

Figura 1.2. Geometria de una célula solar para la difusion de la luz (izquierda)
y para la concentracién de la luz en campo cercano (derecha) [7].

1.1.4. Scattering Raman superficialmente intensificado

El SERS [8], Surface-Enhanced Raman Scattering, es una técnica espectroscépica de
caracterizacién de moléculas no destructiva y de gran precision basada en el uso de
nanoparticulas. Las moléculas a analizar se colocan sobre un sustrato de nanoparticulas
gue intensifican el campo electromagnético incidente a causa de los plasmones
generados en su superficie, aumentando asi en gran medida la intensidad de la sefial
recibida.

En funcidn de la estructura del material en el que se genera el plasmén el intensificado
del campo electromagnético alcanza factores de intensificacion de 101°-10'! de acuerdo
con lo calculado teéricamente. El desarrollo de sustratos que alcancen tales factores de
intensificado es una activa drea de investigacién en el campo.

1.1.5. Nanoantenas

La presencia de resonancias magnéticas en las nanoparticulas dieléctricas HRI propicié
la creacion de eficientes nanoantenas a partir de las mismas. Las nanoantenas permiten
redirigir la energia electromagnética que se propaga en el espacio en modos localizados
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de dimensiones inferiores a la longitud de onda de la radiacion lo que las convierte en
unos dispositivos de gran interés.

Ha sido demostrado [9] que las nanoantenas dieléctricas exhiben una mayor eficiencia
energética que sus comparfieras metalicas, ademas favorecen la obtencion de un disefio
mas compacto.

1.1.6. Invisibilidad

Los efectos de direccionalidad presentes en las nanoparticulas dieléctricas HR! y la baja
absorcion de luz de las mismas acercan el suefio de la invisibilidad. La invisibilidad se
basa en la posibilidad de doblar la luz, de manera que la luz incidente rodee al objeto y
siga en la misma direccién de la que proviene. Bajo este efecto, el objeto no refleja
ningun tipo de luz y por tanto es invisible al ojo humano.

No obstante la posibilidad de nanoestructurar los materiales en superficies grandes de
manera que un objeto pueda ser cubierto por este material invisible y conseguir unas
propiedades isétropas e idénticas en todo el espectro visible es aln un reto.
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2. Objetivos y esquema de trabajo

2.1. Objetivos

El principal objetivo de este trabajo es analizar el comportamiento electromagnético de
nanoparticulas dieléctricas de alto indice de refraccion con geometria esférica al
cambiar sus propiedades Opticas. A través de este trabajo se pretende estudiar los
cambios que tienen lugar en el espectro de la luz difundida en funcién de la constante
dieléctrica del material, considerando los casos en los que las particulas tienen y no
tienen pérdidas. Para ello nos centraremos en los cambios de las eficiencias de
scattering, extincidn y absorcién en funcidon de las propiedades oépticas de las
nanoparticulas.

Por otra parte se pretende estudiar la sensibilidad espectral de las condiciones de
Kerker, asi como analizar la distribucion de la energia total en los patrones de difusion
de campo lejano, encontrando qué tanto por ciento de la energia es redirigida en
direccion forward y qué tanto por ciento en direccién backward. Por Ultimo, se estudia
la dependencia del alcance y la divergencia de la radiacion electromagnética difundida
al cambiar las propiedades dpticas del material en las condiciones cero-forward y
cero-backward.

El estudio se realizard en una zona del espectro donde los resultados son importantes
en el campo de las telecomunicaciones.

2.2. Esquema de trabajo

En primer lugar se ha realizado una revisién de la literatura relacionada con el tema de
estudio, incluyendo: la teoria de scattering de Mie, las resonancias plasmodnicas en
nanoparticulas metdlicas y su equivalente en nanoparticulas dieléctricas generadas por
el fendmeno modos de galeria susurrante y finalmente las condiciones de Kerker. A
continuacion se ha programado la teoria de Mie con el fin de calcular cémo la intensidad
de la luz es difundida y absorbida por una nanoparticula esférica caracterizada por unas
determinadas propiedades épticas.

Los pasos seguidos durante la realizacidn de este trabajo han sido los siguientes:

- Comparacion de los resultados obtenidos a partir de los programas creados con
los presentados en publicaciones previas.

- Estudio sistematico de la eficiencia de scattering, absorcién y extincién en
funcién del indice de refraccion para una nanoparticula de radio
a =230 nm.

- Estudio del alcance y divergencia de la luz bajo efectos de direccionalidad.

- Estudio de la sensibilidad de las condiciones de Kerker en funcién del indice de
refraccion para una nanoparticula de radio a = 230 nm.

COMPORTAMIENTO ELECTROMAGNETICO DE NANOPARTICULAS DIELECTRICAS

DEPENDENCIA CON LAS PROPIEDADES OPTICAS 10



3. Fundamento teodrico

3.1. Plasmodnica

Como ya se ha comentado, la plasmdnica es una de las ramas de investigacion mas
activas en el campo de la nanofotdnica. Las resonancias plasmdnicas son capaces de
generar grandes concentraciones de energia electromagnética en el entorno de la
estructura considerada, en dimensiones inferiores a la longitud de onda del haz
iluminador, lo que les convierte en un interesante objeto de estudio.

Un plasmon se define como una excitacidén colectiva de los electrones cuasi-libres
presentes en los metales al ser el material iluminado con radiacidn electromagnética.
Una resonancia aparece cuando para una frecuencia dada, la oscilacion de los electrones
es maxima. Es posible distinguir entre dos tipos de plasmones en funcién del entorno en
el que se generan: plasmones superficiales y plasmones superficiales localizados. En el
contexto de este trabajo, particulas metalicas nanométricas esféricas, los plasmones de
interés son los plasmones superficiales localizados.

3.1.1. Plasmones superficiales localizados

Las resonancias plasmonicas superficiales localizadas son el resultado de una oscilacion
colectiva de maxima amplitud por parte de los electrones de conduccién de una
particula metalica nanométrica. Estas oscilaciones coherentes de los electrones son los
plasmones superficiales localizados y cambian en funciéon de la relacion existente entre
el radio de la particula y la longitud de onda de la radiacién incidente y de la forma de la
nanoparticula, generando diferentes distribuciones de carga en cada caso.

Considerando el modelo mas simple posible, un elemento metdlico puede aproximarse
por la unién entre una red de iones y un mar de electrones. Cuando una onda
electromagnética de una determinada frecuencia incide sobre el material, los electrones
libres comienzan a oscilar a esa frecuencia realizando un movimiento oscilatorio,
desplazandose periddicamente respecto de los iones que componen la red. Este
desplazamiento genera dos superficies de carga que se atraen la una a la otra por lo que
se establece ademds una fuerza restauradora en el movimiento [10]. Si la onda
electromagnética incidente estd caracterizada por una frecuencia concreta, igual a la
frecuencia de resonancia, la amplitud de la oscilacién es maxima y se genera una
resonancia plasmadnica superficial localizada.
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Figura 3.1. Esquema de un plasmon localizado en una particula
nanométrica metalica pequefia (en comparacién con la longitud
de onda) [11].

Cuando la particula es pequefia en comparacién a la longitud de onda, la nube de
electrones es desplazada respecto del ion dando lugar a una distribuciéon de carga de
tipo dipolar como se muestra en la Fig. 3.1. Cuando el tamafio de la particula aumenta,
haciéndose comparable a la longitud de onda de la radiacién incidente, los plasmones
producidos se basan en distribuciones de carga mds complejas [12].

Las resonancias plasmonicas generan campos electromagnéticos muy intensos vy
localizados en las superficies de las particulas metalicas nanométricas.

3.2. Modos de galeria susurrante

En particulas dieléctricas también es posible observar resonancias en funcién de las
caracteristicas geométricas y Opticas de las mismas. En esta situacidn, la carga estd
ligada y las corrientes de desplazamiento son las responsables de la generacidn de los
campos electromagnéticos que se propagan, no como en el caso de las particulas
metalicas. Las resonancias se producen por un efecto conocido como Whispering gallery
modes [13], modos de galeria susurrante.

Este curioso nombre proviene del fendmeno acustico producido en ciertas galerias de
geometria elipsoidal. El ejemplo mads caracteristico es el de la cupula principal de la
catedral londinense St. Paul, en ella, un sonido emitido desde un punto de la cupula
puede escucharse en el punto opuesto. Las ondas sonoras circulan alrededor de la
cavidad interfiriendo constructivamente consigo mismas generando las ondas
estacionarias que emiten los susurros en puntos concretos.

Este mismo fundamento se aplica a las ondas electromagnéticas. Desde el punto de vista
de la dptica geométrica, la onda incidente queda atrapada en el interior de la particula,
si el indice de esta es mayor que el del medio que la rodea, a causa de la sucesion de
reflexiones internas. El campo electromagnético circula en el interior de la esfera
interfiriendo constructivamente consigo mismo produciendo resonancias [14].

COMPORTAMIENTO ELECTROMAGNETICO DE NANOPARTICULAS DIELECTRICAS

DEPENDENCIA CON LAS PROPIEDADES OPTICAS 12



En las particulas dieléctricas es posible observar resonancias de origen magnético
ademas de las resonancias de cardcter eléctrico caracteristicas de los metales. Estas
resonancias eléctricas y magnéticas tienen su origen en las corrientes de
desplazamiento que se generan en el interior de la particula. En el caso de los metales
las corrientes de desplazamiento también estan presentes, sin embargo son
despreciables frente a las corrientes de conduccién.

3.3. Teoria de Mie

El cdlculo de los campos electromagnéticos asociados a la luz difundida y absorbida por
un sistema fisico al ser iluminado, no es en absoluto trivial. Solo unas pocas geometrias
permiten obtener una solucidn analitica de los campos correspondientes.

En 1908 Gustav Mie desarrollé una teoria [15] que permite calcular el campo absorbido
y difundido por una esfera homogénea de indice de refraccion n y radio a que es
iluminada por una onda plana. La solucién proporcionada por Mie consiste en una
descomposicion multipolar de los campos en la que cada uno de los coeficientes
representa las contribuciones eléctrica y magnética de diferentes drdenes: dipolares,
cuadrupolares, etc.

3.3.1. Campo difundido y absorbido

En un medio lineal, homogéneo e isétropo el campo electromagnético satisface la
ecuacién de Helmholtz:

VZE+k?E =0 V2H + k?H =0 (3.3.1)

donde E y H sonel campo eléctrico y el magnéticoy k = 2nn /A siendo n el indice de
refraccion del medio y 4 la longitud de onda de la radiacidn incidente.

Si la onda atraviesa un medio no cargado, la divergencia de los campos eléctrico y
magnético es nula y la relacién entre ambos campos se reduce a

VXE = iw,uf_f VxH=—iweE (3.3.2)

donde w es la frecuencia angular de la radiacion incidente y i y € son, respectivamente,
las permeabilidades magnética y eléctrica del medio.

Con el fin de solucionar la ecuacidon de ondas (3.1.1) es conveniente introducir dos
funciones vectoriales auxiliares analogas al campo eléctrico y magnético, es decir, estas
nuevas funciones deben:

- Verificar la ecuaciéon de ondas
- Tener divergencia nula

- Cumplir las proporcionalidades entre E y H
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La primera de ellas, M, se define como:
M =V x (¢Y) (3.3.3)
donde ¢ es un vector constante y ¥ una funcidn escalar. Teniendo en cuenta la relacién
existente entre el campo eléctrico y el magnético la segunda funcién, N, se define como
VXM

k

A este par de funciones se le conoce como los vectores arménicos y solventa el problema
inicial de la resolucidon de la ecuacién de ondas, convirtiendo la ecuacidon vectorial
diferencial a resolver en una escalar:

N = (3.3.4)

V2 + k%) = 0 (3.3.5)

Dada la geometria del problema, la funcién escalar debe satisfacer la ecuacién de ondas
en coordenadas esféricas

16(26¢>+ ! a('ea)+ L 2 + k2 0 (3.3.6)
——|r‘=—=|+—=———\(sinf—= ||+ ———— = 3.
r2or dr/ r?sin6 dé 20/ ' r?sinf d¢? v

Para solucionar esta ecuacién en derivadas parciales es comun emplear el método de
separacion de variables que conduce a tres ecuaciones diferenciales ordinarias

2
diel 2 —
d¢p? tme® =0 (3.3.7)
1 d/ do 2
sineﬁ(smeﬁ> + l”(” D50 gl 0=0 (3.3.8)
d dR
dr dr

La solucién a estas tres ecuaciones que constituye la solucidn a la ecuacion de ondas
escalar es

Yemn = cos(me)P™(cos 0)z, (kr) (3.3.10)
Womn = sen(me)P™*(cos 0)z, (kr) (3.3.11)

donde los subindices e y o indican la paridad de la funcién, par e impar respectivamente,
B™ son las funciones de Legendre de primera clase de grado n y orden m y z, (kr)
representa las funciones esféricas de Bessel.

Los vectores armonicos esféricos resultantes Mo, Nemn, Momn Y Nomn CONnstituyen los
modos normales de una particula esférica. En la Fig. 3.2 se representan los modos
normales del campo eléctrico en una particula esférica, proporcionales a los vectores
armonicos.
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Figura 3.2. Modos normales del campo eléctrico en una
particula esférica: modo transversal eléctrico (izquierda) y
magnético (derecha) [15].

Mediante un tedioso calculo matemadtico se encuentra que el campo incidente, una
onda plana de amplitud E;, puede expresarse como una combinacion lineal de los
vectores armonicos esféricos

- c 2n+1 ,_ -
_ z : . @O _ @
Ei = EO lnm(Moln - lNelTl) (3312)

donde el superindice (1) indica que las funciones de Bessel involucradas son de primera
clase.

El campo absorbido y el difundido

- - . 2n+1 —(1) . =(1)
B = E, Z ] (cabiD), — id NS,) (3.3.13)
- - . 2n+1 . =(3) —(3)
E =E, Zl D (iauN5), = bu M) (3.3.14)

donde el superindice (3) indica que la funcién z,, que aparece en los vectores armoénicos
es la funcion de Hankel.

Los coeficientes del campo absorbido por la particula vienen dados por las expresiones

pin@O[hL )] = ph @ [ )
_ (3.3.15)

() [xhS ()| — ) i ()]’

n

i 0O eh L )] = 1A 0lj (O
d, = (3.3.16)

i (ma)[xh ()] = 1y b () [ (m))
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y los coeficientes de scattering por

Aumzjn (mx) [xjn (x)]’ - .upjn (x) [mxjn (mx)]’

a, = - (3.3.17)
um2ji (m) [xh P ()| = kP () [m, (mac))
b. = Upjn(x) [xjn(x)]’ - .ujn(x) [mxjn(mx)], (3 3 18)

) ()] = kP (O iy (mo)”

donde u, y u son las permeabilidades magnéticas de la particula y del medio que la
rodea respectivamente. Ademas m es el indice de refraccidn relativo y x es el pardmetro

de tamafio definidos como

n 2
m=-"2 %=z (3.3.19)
n A

siendo n, y n el indice de refraccion de la particula y del medio en el que esta inmersa
respectivamente y a el radio de la misma.

3.1.2. Secciones eficaces de scattering, absorcion y extincion

Las secciones eficaces, definidas como la relacién entre la energia electromagnética que
atraviesa la superficie de una esfera de radio R > a centrada en la particula y la
irradiancia incidente, pueden expresarse en funcion de los coeficientes de scattering
como

21 =
Core = FZ(Zn + DRe(a, + by,) (3.3.20)
n=1
277: N 2 2
C =ﬁ2(2n+1)(|an| + b, (3.3.21)
n=1

Siendo la seccidn eficaz de absorcién, por conservacion de la energia, igual a la diferencia
entre las secciones eficaces de extincidn y scattering

Cabs = Cext — Cs (3.3.22)

Dividiendo estas secciones eficaces entre el area de la particula se encuentran las
correspondientes eficiencias: Qgxt, Qs Y Qaps-

3.1.3. Intensidad difundida

La intensidad difundida por la particula puede ser expresada como funcién de los
coeficientes de scattering y de unas nuevas funciones, m, y 7,, conocidas como
funciones angulo-dependientes
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P! dp}
my, = Sin 0 Th = % (3323)

que establecen la dependencia de los coeficientes de Mie con el dngulo de scattering 6
y con ¢.

Si se toma un ndmero suficiente de términos, la expansion del campo difundido (3.3.14)
puede ser truncada consiguiendo un error arbitrariamente pequefio. Bajo este
truncamiento el campo difundido en coordenadas esféricas para una onda plana
incidente es

ikr
Eg ~ E, — e 08 ¢S, (cosB) (3.3.24)
N ikr
Egy ~ Eg T sin ¢S, (cos 8) (3.3.25)

con las amplitudes de scattering S; y S,

S.( 9)—2.0: o b)) (3.3.26)

1(cos @) = "t D anTy + by Ty, 3.
n=1

S,( 9)_§:zn+1( + b)) (3.3.27)

,(cos @) = 1n(n+1) anTy + by, 3.
n=

Las componentes polarizadas de la intensidad difundida son

i) = 15217 (3.3.28)
si el plano de polarizacidn de la luz incidente es paralelo al plano de scattering

iy =87 (3.3.29)

si el plano de polarizacidn de la luz incidente es perpendicular al plano de scattering.

3.4. Condiciones de Kerker

A principios de los afios 80 Kerker y co-autores [16] realizaron un interesante estudio
tedrico en el que se analizaban las propiedades del campo difundido por diferentes
particulas con respuesta magnética. Observaron que en particulas con un tamafio
mucho menor que la longitud de onda de la luz incidente tenian lugar extrafios efectos
de direccionalidad en la luz difundida por la particula tales como la difusién
cero-backward o cero-forward al ser esta iluminada a frecuencias concretas por una
onda plana.

Concluyeron que cuando la permitividad eléctrica y la magnética son iguales (¢ = u) la
intensidad difundida en la direccién backward es nula para las dos posibles
polarizaciones de la luz incidente. Por el contrario cuando la permitividad eléctrica es
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igual a la magnética pero tienen signos opuestos (¢ = —pu) se satisface la condicion de
cero-forward.

Cuando estos efectos de direccionalidad tienen lugar, los primeros coeficientes de
scattering del desarrollo multipolar de la teoria de Mie a, y b; se relacionan como

lai| = |b,] (3.4.1)
siendoa; = b; cuando& = uy a; = —b; cuando € = —p.

Estos fendmenos de direccionalidad de la luz han sido observados de manera
experimental en particulas dieléctricas con alto indice de refraccién [17]. En el interior
de estas particulas se producen fendmenos coherentes entre los campos
electromagnéticos para las frecuencias en las que coindicen las resonancias dipolares
eléctrica y magnética. Para determinadas longitudes de onda de la radiacién incidente
las particulas actuan como fuentes tipo Huygens, difundiendo toda la energia en la
direccion forward o en la direccion backward, dando lugar a patrones de scattering
como los mostrados en la Fig. 3.3.

Es sabido que el espectro de estas particulas dieléctricas queda totalmente determinado
por las contribuciones dipolares eléctrica, representada por el coeficiente a;, y
magnética, representada por el coeficiente b; [3] por lo que para unas longitudes de
onda concretas, las particulas descritas satisfacen las condiciones de Kerker (3.4.1).

Figura 3.3. Representacion angular de la intensidad difundida por una particula
esférica sin respuesta magnética de radio 9 mmy e = 16.5 + 0i que es iluminada
por luz linealmente polarizada perpendicular al plano de scattering cuando se
satisface la condicion de cero-forward (izquierda, A = 69 mm) o la condicién de
cero-backward (derecha, A = 84 mm) [3]. La flecha roja indica la direccién de
incidencia de la luz.
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4. Resultados

En esta seccion se presentan los resultados obtenidos asi como el analisis y la
interpretacion fisica de los mismos. Asimismo, se introducen los programas creados para
la obtencidn de dichos resultados y el sistema de laboratorio considerado.

4.1. Programas creados

Para realizar el estudio de las distintas configuraciones de nanoparticulas he
desarrollado un programa creado en el entorno MATLAB que se compone de diferentes
funciones:

e coeff ab.m: calcula los coeficientes de scattering a,, y b, dados el indice de
refraccion del medio, el indice de refraccién y el tamaiio de la nanoparticula y la
longitud de onda de la luz incidente.

e coeff cd.m: calcula los coeficientes ¢, y d, dados el indice de refraccion del
medio, el indice de refraccién y el tamafio de la nanoparticula y la longitud de onda
de la luz incidente.

e Eff.m: calcula las eficiencias de extincidon Q,,:, absorcidn Qs y scattering Q,
dados el indice de refracciéon del medio, el indice de refraccion y el tamafo de la
nanoparticula y la longitud de onda de la luz incidente.

e PlotEff.m: representa las eficiencias de extincion Q.,¢, absorcion Qups Y
scattering Q, dados el indice de refraccion del medio, el indice de refraccion y el
tamafio de la nanoparticula.

e PlotEffScat.m: representa la eficiencia de scattering Q¢ total asi como las
contribuciones de cada coeficiente de Mie, dados el indice de refraccion del medio,
y el tamafio de la nanoparticula. Esta implementado para que en el caso de tratar
con un indice de refraccidon no constante en el rango de longitudes de onda de
trabajo se lea un fichero de texto con los distintos valores del indice de refraccién
para cada longitud de onda.

e Fang.m: calcula las funciones angulo-dependientes m,, y t,, dados el angulo de
scattering 8 y el orden maximo de la serie.

e AmplScat.m: calcula las amplitudes de scattering S; y S, dados el indice de
refraccion del medio, el indice de refraccién y el tamafio de la nanoparticula, la
longitud de onda de la luz incidente y el angulo de scattering 6 .

e PlotCLejano_paralelo.m: representa la intensidad difundida por la particula
ante una onda incidente paralelamente polarizada al plano de scattering dados el
indice de refraccion del medio, el indice de refraccién y el tamano de la
nanoparticula y la longitud de onda de la luz incidente.

e PlotCLejano_perpendicular.m: representa la intensidad difundida por la
particula ante una onda incidente perpendicularmente polarizada al plano de
scattering dados el indice de refraccion del medio, el indice de refraccion y el tamano
de la nanoparticula y la longitud de onda de la luz incidente.
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e DireccionalidadKerker.m: calcula el alcance y la direccionalidad de la
intensidad difundida por la particula ante una onda incidente perpendicularmente
polarizada al plano de scattering dados el indice de refraccién del medio, el indice
de refracciéon y el tamafio de la nanoparticula y la longitud de onda de la luz
incidente.

- - 3 3
e ScatMN.m: calcula los vectores esféricos armonicos Mgl)n y Ne(131 en coordenadas
esféricas en un punto dado (r,¢,0) dados el indice de refraccién del medio, el indice

de refraccion y el tamafio de la nanoparticula

e IntMN.m: calcula los vectores esféricos armdnicos Mégl y Ne(i,)1 en coordenadas
esféricas en un punto dado (r,¢,0) dados el indice de refraccion del medio, el indice
de refraccion y el tamafio de la nanoparticula

e ECercano.m: calcula el campo eléctrico cercano en coordenadas esféricas y la
intensidad del mismo en un punto dado (r,¢,0) dados el indice de refraccidn del
medio, el indice de refraccién y el tamafio de la nanoparticula y la longitud de onda
de la luz incidente.

e PlotCCercano.m: representa el campo eléctrico difundido por la nanoparticula
dados el indice de refraccion del medio, el indice de refraccion y el tamano de la
nanoparticula y la longitud de onda de la luz incidente.

Para todos los cdlculos se ha utilizado un valor maximo de términos en el desarrollo de
Mie igual al nimero natural mas cercano a

N =X +4-x3+2 (4.1.1)

tal y como sugieren Bohren y Huffman [15].

4.2. Sistema de laboratorio

En todos los casos estudiados se ha considerado una particula esférica dieléctrica de alto
indice de refraccion de 230 nm de radio y permeabilidad magnética u = 1 en el vacio.

Es sabido que una particula de silicio del tamafio elegido presenta resonancias de tipo
eléctrico y magnético y efectos de direccionalidad de la luz difundida en el rango del
infrarrojo cercano, zona del espectro en la que se trabaja en comunicaciones dpticas. Se
ha escogido este tamafio debido a las potenciales aplicaciones que una nanoparticula
de estas caracteristicas presenta en este campo. No obstante, esta elecciéon no supone
un obstaculo ya que los resultados pueden ser extrapolados a otras zonas del espectro:

- Enelcasode trabajar con una particula de mayor tamano, los resultados estarian
desplazados hacia longitudes de onda mayores en el espectro y disminuyendo el
indice de refraccion de la particula se alcanzaria el rango de longitudes de onda
presentado en este trabajo.

- En el caso de trabajar con una particula con un indice de refraccion mas alto, los
resultados estarian desplazados hacia longitudes de onda mayores en el
espectro y disminuyendo el tamafio de la particula se alcanzaria el rango de
longitudes de onda presentado en este trabajo.
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El esquema del sistema de laboratorio considerado se muestra en la Fig. 4.1, una
particula esférica de radio a = 230 nm situada en el origen de coordenadas del sistema
de laboratorio es iluminada por una onda electromagnética plana linealmente
polarizada en el eje x que viaja en la direccion z.

y

Figura 4.1. Esquema del sistema de laboratorio considerado a lo largo del
estudio realizado.

4.3. Comprobacion de los programas

Con el fin de comprobar la validez de los programas que he desarrollado, se han
reproducido estudios de la eficiencia de scattering espectral, realizados en publicaciones
anteriores [4,18]. Para ello se ha realizado un estudio de la eficiencia de scattering de
una particula metadlica y de una particula dieléctrica de alto indice de refraccién, en unas
condiciones en las cuales su comportamiento ya ha sido analizado y es por tanto
conocido.

Estudiando la eficiencia de scattering de estas particulas se observan varios picos a
distintas longitudes de onda, cada uno de ellos correspondiente a una resonancia. Estas
resonancias pueden ser de tipo eléctrico o magnético fruto de una distribucién de carga
simple, dipolar, o de una distribucidon de carga mas compleja, cuadrupolar, octopolar,
etc.

El estudio de las eficiencias de cada coeficiente del desarrollo multipolar de la teoria de
Mie, permite conocer el caracter de cada resonancia sin necesidad de recurrir al estudio
de las distribuciones de carga generadas en el interior de la particula. La superposicién
de las eficiencias de cada coeficiente genera el espectro global de la particula.

4.3.1. Particula metalica

Las particulas metdlicas, como ya se ha mencionado, sélo exhiben resonancias
plasmdnicas significativas de tipo eléctrico.
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Durante el auge del estudio de nanoparticulas metalicas se realizaron gran cantidad de
estudios sobre las resonancias plasmdnicas en metales, en concreto en los metales
nobles, uno de los ejemplos mas estudiados es el oro [18]. Se ha estudiado una esfera
de oro de 40 nm en el vacio.
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Figura 4.2. Eficiencia de scattering Q5 en funcidn de la longitud de onda de la radiacion
incidente de una esfera de oro de 40 nm en el vacio. Se muestran las contribuciones de

cada coeficiente de Mie Qs(a;), Qs(b1), Qs(a,) y Qs(by).

La eficiencia de scattering de una esfera de oro de radio a = 40 nm en el vacio se
muestra en la Fig. 4.2. Se observa que las contribuciones de tipo magnético (Qs(b,) yy
Qs(b,)) son despreciables frente a las de tipo dipolar eléctrico. La eficiencia queda
completamente determinada a partir del coeficiente a;, presentando una resonancia de
tipo dipolar eléctrico en A = 520 nm. Los resultados presentados en la Fig. 4.2 estan en
acuerdo con los encontrados en la referencia [18].

0 180

Figura 4.3. Diagramas de scattering de una particula esférica de oro de radio
40 nm que es iluminada por una onda plana con longitud de onda 521 nm,
correspondiente a la excitacién de la resonancia dipolar eléctrica. Se muestran
las dos polarizaciones con el campo eléctrico perpendicular (izquierda) y
paralelo (derecha) al plano de incidencia.
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En la Fig. 4.3 se muestran las intensidades del campo lejano correspondientes al pico de
resonancia asociada al coeficiente a. El caracter dipolar eléctrico de esta resonancia
gueda comprobado mediante estas representaciones, en las que se observa que cuando
la particula es iluminada con luz linealmente polarizada perpendicular al plano de
incidencia, la distribucion angular de la luz difundida es una circunferencia mientras que
si la luz estd linealmente polarizada paralela al plano de incidencia el patron de
intensidades obtenido es una ocho invertido.

4.3.2. Particula dieléctrica de alto indice de refraccidon

Tal y como ya se ha comentado, el principal interés de las nanoparticulas dieléctricas
frente a sus compafieras metdlicas es la ventaja de no presentar pérdidas, ademas de la
presencia de propiedades magnetodieléctricas pueden ser aprovechadas para producir
efectos de direccionalidad en la luz difundida.

En anteriores publicaciones se ha estudiado la respuesta magnética de nanoparticulas
de silicio en el infrarrojo [4], analizando las distintas resonancias que aparecen en el
espectro y el origen eléctrico o magnético de las mismas. Se ha estudiado una esfera de
silicio de 230 nm en el vacio. En este régimen el indice de refraccién del silicio puede ser
aproximado por una constante real n = 3.5.
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Figura 4.4. Eficiencia de scattering Q5 en funcién de la longitud de onda de la radiacién
incidente de una esfera de silicio de 230 nm en el vacio. Se ha considerado que la esfera
estd caracterizada por un indice de refraccién constante n = 3.5. Se muestran las
contribuciones de cada coeficiente de Mie Q;(a,), Qs(b,), Qs(a,) y Qs(b,). ZF y ZB son
los puntos en los cuales se dan las condiciones de Kerker cero-forward y cero-backward
respectivamente.

La eficiencia de scattering de una esfera de silicio de radio 230 nm se representa en la
Fig. 4.4, esta presenta tres resonancias: la primera de ellas situada a una longitud de
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onda A = 1161 nm es de tipo cuadrupolar magnético, la segunda en A = 1250 nm es
de tipo dipolar eléctrico y la ultima situada en 4 = 1680 nm es de tipo dipolar
magnético. La eficiencia de scattering de la particula estudiada queda totalmente
determinada, en el régimen del infrarrojo cercano A € [1,2] um, por las contribuciones
dipolar eléctrica y magnética y cuadrupolar magnética, es decir por los coeficientes a4,
b; y b,. Como ya se ha comentado, las particulas que tienen parte de su espectro
definido por las contribuciones dipolares eléctrica (a;) y magnética (b,) satisfacen la
condicién de Kerker (3.4.1). En la Fig. 4.4 se muestran destacados los puntos en los
cuales las resonancias dipolares eléctrica y magnética son coincidentes, en dichos
puntos se producen los efectos de direccionalidad cero-backward (ZB) y cero-forward

v ©

Figura 4.5. Intensidad del campo eléctrico cercano difundido por una particula
esférica de silicio de radio 230 nm e indice de refraccion n = 3.5 que es
iluminada por una onda planade 1250 nm (izquierda) y de 1680 nm (derecha).
Las longitudes de onda se corresponden con las longitudes de onda de
excitacion de la resonancia dipolar eléctrica y dipolar magnética
respectivamente.

Figura 4.6. Diagramas de scattering de una particula esférica de silicio de radio
230 nm e indice de refraccion n = 3.5 que es iluminada por una onda plana
de 1250 nm (izquierda) y de 1680 nm (derecha). Las longitudes de onda se
corresponden con las longitudes de onda de excitacidon de la resonancia dipolar
eléctrica y dipolar magnética respectivamente. Se muestra la polarizaciéon con
el campo eléctrico perpendicular al plano de scattering.
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El caracter de las resonancias dipolar eléctrica y dipolar magnética queda claramente
demostrado por las representaciones en campo cercano y lejano de la intensidad
difundida por la nanoparticula mostradas en las Figs. 4.5 y 4.6. En las cercanias del pico
a;, A = 1250 nm, la particula se comporta como un dipolo eléctrico presentando la
caracteristica distribucion de campo de dos l6bulos. Por el contrario, al aumentar la
longitud de onda hasta alcanzar el pico b;, A =1680 nm, la particula pasa a
comportarse como un dipolo magnético presentando una distribucién del campo
eléctrico circular.

Los resultados encontrados estan en completo acuerdo con los mostrados en la
referencia [4].

4.4. Estudio de las eficiencias en funcién de las propiedades
Opticas

Como ya se ha comentado uno de los objetivos de este trabajo es el estudio de las
eficiencias de scattering, extincidn y absorcién en funcidn de las propiedades dpticas de
las nanoparticulas consideradas. El estudio realizado esta estructurado en dos partes
principales: estudio de particulas dieléctricas con indice de refraccién real (sin pérdidas)
y estudio de particulas dieléctricas con indice de refraccidn complejo (con pérdidas).

Se han elegido unos valores del indice de refraccion n = 3.5,4.0,4.5,5.0,5.5y 6 a los
que posteriormente se les ha introducido unos valores k = 0.01 y 0.1 para el indice de
extincion. El estudio de unas nanoparticulas con valores tan elevados del indice de
refraccion no es algo meramente hipotético, en la actualidad se han conseguido fabricar
materiales que presentan una constante dieléctrica € = 81 en otras zonas del espectro
electromagnético. Con el avance en la creacidon de nuevos materiales, nanoparticulas
con los indices de refraccidn considerados en la zona del espectro estudiada en este
trabajo, seran una realidad en un futuro no muy lejano.

4.4.1. Particula dieléctrica de alto indice de refraccién sin pérdidas

En las particulas dieléctricas consideradas, sin parte imaginaria en el indice de
refraccion, no existe absorcidn y por tanto, por conservacidn de la energia, la eficiencia
de scattering es igual a la eficiencia de extincidén. Bajo estas condiciones es posible
asumir que la condicién de Kerker (3.4.1) es equivalente a:

Qs(al) = Qs (bl) (4.4.1)

En la Fig. 4.7 se muestra la eficiencia de scattering en funcidn de la longitud de onda del
campo incidente para los distintos valores del indice de refraccién considerados.
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Figura 4.7. Eficiencia de scattering en funcién de la longitud de onda de la
radiacion incidente de una esfera de diferentes indices de refraccién en el vacio:
a)n=3.5b)n=4.0,c)n =4.5,d)n =5.0,e)n = 5.5yf)n = 6.0. Se muestran
las contribuciones de Q cada coeficiente de Mie.
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Figura 4.8. Valores de Q5 maximos de las diferentes resonancias en
funcidn del indice de refraccion.
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Figura 4.9. Corrimiento de los maximos en el espectro de @, en funcidn
del indice de refraccion.
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Figura 4.10. Anchura a media altura de las resonancias presentes en el
espectro de Q, en funcidn del indice de refraccion.

De acuerdo con los resultados obtenidos se observa que al aumentar el indice de
refraccion el valor de Q5 maximo que presenta cada resonancia se incrementa en un
150% en el caso de la resonancia dipolar eléctrica, un 182% en el caso de la dipolar
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magnética y en un 181% en el caso de la cuadrupolar magnética. Este aumento es mas
acusado en las resonancias magnéticas que en la eléctrica, siendo la evolucién del
maximo de Qs de la resonancia dipolar magnética con el indice de refraccién la que
presenta una mayor pendiente como se observa en la Fig. 4.8.

Ademas, tal y como se observa en la Fig. 4.9, al aumentar el indice de refraccion existe
un corrimiento de las longitudes de onda en las cuales se producen las resonancias hacia
longitudes de onda mayores (corrimiento hacia el rojo), siento el corrimiento de la
resonancia dipolar magnética mas acusado que el de la dipolar eléctrica. Este
corrimiento hacia el rojo de las resonancias ha sido observado también en estudio de la
eficiencia de scattering en funcion del tamafio de particulas metalicas. En dichos
estudios, este fendmeno es explicado a partir de una disminucién en el periodo de
oscilaciéon de los electrones de conduccidn producida por el aumento del tamafio de la
particula, debido a esto la frecuencia de la radiacién difundida disminuye y por tanto la
longitud de onda de la misma se desplaza hacia longitudes de onda mayores. Pensamos
que pese a que el presente estudio se basa en particulas dieléctricas (carga ligada) la
explicacion del corrimiento al rojo de las resonancias es equivalente: un aumento en el
indice de refraccién de la particula no supone mas que un aumento en la cantidad de
material lo que lo convierte en algo mds costoso de mover, disminuyendo asi el periodo
de oscilacién, al igual que sucede bajo un aumento en el tamaiio de la particula.

Respecto a la anchura de las resonancias, se observa claramente que para cada caso
analizado cuanto mayor es el indice de refraccion de la particula, mas estrecho es el pico
de resonancia. Dicho de otra manera, la evolucion de la anchura de la resonancia con el
indice de refraccion presenta una pendiente negativa como se observa en la Fig. 4.10.
Es interesante destacar que las resonancias de tipo dipolar eléctrico son mds anchas que
las de tipo dipolar magnético. El modo cuadrupolar magnético, relacionado con el
coeficiente b,, es el mas estrecho y practicamente no cambia en todo el rango de valores
de n estudiados.

Si nos centramos en el estudio de la condicién Q(a,) = Q;(b,) (Eq. (4.4.1)) es posible
observar que conforme se incrementa el indice de refraccion, las longitudes de onda 4,5
y A, a las cuales se producen los efectos de direccionalidad se alejan entre si: los puntos
de cruce entre las eficiencias de los coeficientes a; y b; se presentan mas alejados.
Ademas es posible observar que al aumentar el indice de refraccién, dichos puntos de
cruce se producen a valores menores de @ (por el efecto del estrechamiento de las
resonancias) presentandose, en todo momento, el punto de cruce correspondiente a la
difusidn cero-forward por encima del correspondiente a la difusién cero-backward por
la propia estructura de las resonancias.

En la Fig. 4.11 se muestran los corrimientos de las longitudes a las cuales se producen
los efectos de direccionalidad cero-backward vy cero-forward en funcién del indice de
refraccion. En ella se observa que la longitud de onda a la cual se produce la difusiéon
cero-backward se desplaza mas en un mismo incremento del indice de refraccién que
la longitud de onda a la cual se produce el cero-forward.
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Figura 4.11. Corrimiento de las longitudes de onda a las cuales se producen los
efectos de direccionalidad cero-backward AA;g y cero-forward A, en funcién
de las variaciones del indice de refraccién.

4.4.2. Particula dieléctrica de alto indice de refraccidén con pérdidas

En esta seccidn, las particulas dieléctricas consideradas presentan valores del indice de
refraccion en los que se ha introducido unos valores k = 0.01y 0.1 para la parte
imaginaria. Bajo estas circunstancias la aproximacion realizada en la seccién anterior no
puede ser aplicada y las condiciones de Kerker han de ser calculadas de la manera en la
que fueron presentadas originalmente. Ver Ec. (3.4.1).

En las siguientes figuras se muestra la eficiencia de scattering, extincidn y absorcion en
funcién de la longitud de onda del campo incidente para distintos valores del indice de
refraccion en los que se ha introducido un valor del indice de extincion k = 0.01
(Fig. 4.12)y k = 0.1 (Fig. 4.13). Por comodidad, no se muestran los casos en los que el
indice tiene valores intermedios, no obstante estos serdan comentados en el andlisis de
los resultados.
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Figura 4.12. Eficiencia de scattering, absorcion y extincion en funcion de la longitud de
onda de la radiacién incidente de una particula de diferentes indices de refraccion en el
vacio. En todos los indices se ha introducido un valor del indice de extincién constante
k= 0.01.
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Figura 4.13. Eficiencia de scattering, absorcidn y extincién en funcién de la longitud de
onda de la radiacién incidente de una particula de diferentes indices de refraccién en el
vacio. En todos los indices se ha introducido un valor del indice de extincidn constante
k= 0.1.

Tal y como se observa en las Figs. 4.12 y 4.13 el comportamiento de la eficiencia de
scattering cambia radicalmente bajo la introduccidn de pérdidas en el indice de
refraccion de la particula, se observa ademds que bajo estas circunstancias la eficiencia
de absorcién cobra importancia. Estos efectos son mas acusados en el caso de k = 0.1,
las resonancias aparecen fuertemente amortiguadas, siendo la resonancia cuadrupolar
magnética la mas afectada llegando practicamente a desaparecer. Debido a esto, solo
se incluye explicitamente el analisis detallado de los datos correspondientes al caso
Kk = 0.01 que se presenta a continuacion.

18

T
® X maxpE

Q,
16 Qs‘maijM =
Q,

s maxiQM

14— —

35 4 45 5 55 6
n

Figura 4.14. Valores de Q; maximos de las diferentes resonancias en
funcion del indice de refraccién n + 0.01:.
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Figura 4.15. Corrimiento de los maximos en el espectro de Qs en
funcion del indice de refraccién.
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Figura 4.16. Anchura a media altura de las resonancias presentes en el
espectro de @ en funcidn del indice de refraccion n + 0.01i.

En la Fig. 4.14 se muestran los valores de Qs maximos de las distintas resonancias en
funcién del indice de refraccién. Se observa que al aumentar el indice de refraccion el
valor de Q5 maximo que presentan las resonancias dipolar eléctrica y dipolar magnética
se incrementa, un 110% en el caso de la primera y un 145% en el caso de la segunda.
Por el contrario los valores de Q; maximos correspondientes a la resonancia cuadrupolar
magnética disminuyen un 30% con el aumento del indice de refraccién.

Comparando este comportamiento de los maximos de Qg con el observado en el caso
de particulas con indice de refraccién real (ver Fig. 4.8) es claro observar que los valores
de la eficiencia de scattering disminuyen fuertemente. La parte compleja del indice de
refracciéon de un material se relaciona con la absorcidon. Asi, cuando el indice de
refraccion de la particula es complejo, una parte de la luz incidente es absorbida y por
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conservacion de la energia, la luz difundida disminuye respecto al caso de las particulas
con indice real. Esta absorcién afecta en mayor medida a la resonancia cuadrupolar
magnética cuyo valor maximo disminuye con el indice de refraccidn, cambiando de
tendencia respecto a lo observado en particulas sin pérdidas.

En la Fig. 4.15 se muestra el corrimiento de los maximos en el espectro en funcion del
indice de refraccién. Se observa que al aumentar el indice de refracciéon existe un
corrimiento de las longitudes de onda en las cuales se producen las resonancias hacia
longitudes de onda mayores (corrimiento hacia el rojo). Presentando la resonancia
dipolar magnética el corrimiento mds acusado.

La Fig. 4.16 muestra la anchura a media altura de las resonancias presentes en el
espectro en funcion del indice de refraccidn. Se observa que cuanto mayor es el indice
de refraccién de la particula mas estrecho es el pico de resonancia. El modo cuadrupolar
magnético es el mds estrecho y se mantiene aproximadamente constante en el rango
de valores de n estudiado.

La variacion de la anchura con el indice de refraccion, asi como el corrimiento de las
resonancias, muestra el mismo comportamiento que en el caso de la particula con indice
de refraccion real.

Centrandonos en el estudio de los puntos en los cuales se producen los efectos de
direccionalidad, se observa que al igual que sucedia en el caso de particulas con un indice
de refraccion real, las longitudes de onda a las cuales se producen dichos efectos de
direccionalidad se alejan entre si. En la Fig. 4.17 se representan los corrimientos de las
longitudes de onda 4,5 y A, en funcidn de las variaciones del indice de refraccion.
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Figura 4.17. Corrimiento de las longitudes de onda a las cuales se producen los
efectos de direccionalidad cero-backward AA,g y cero-forward Ad,r en funcién
de las variaciones del indice de refraccién n + 0.01i.

De acuerdo con la Fig. 4.17 la longitud de onda a la cual se produce el cero-backward
se desplaza mas en un mismo incremento del indice de refraccién que la longitud de
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onda a la cual se produce el cero-forward. El comportamiento de estas longitudes de
onda no se ha visto afectado bajo la introduccién de pérdidas en el indice de refraccién
de la particula difusora.

4.5. Alcance y direccionalidad de la luz en funcion de las
propiedades opticas

En esta seccidn se estudiard la evolucion de las condiciones de Kerker en funcion del
indice de refraccion del difusor, en concreto se estudiaran el alcance y direccionalidad
que presenta la radiacidon electromagnética cuando se satisfacen las condiciones de
Kerker. Para ello, se estudiaran los diagramas de scattering generados cuando se
satisfacen dichas condiciones.

El alcance se ha calculado como el valor maximo de la intensidad difundida en la
direccién forward en el caso de la difusidn cero-backward y en la direccion backward en
el caso de la difusién cero-forward.

La direccionalidad ha sido calculada como el cociente entre el area comprendida entre
los angulos 330° y 30 ° y el drea total
. . . Az30°-30°
direccionalidad ;3 = —— (4.5.1)
Ar

en el caso de la difusidn cero-backward, mientras que para el caso cero-forward ha sido
calculada como el cociente entre el area comprendida entre los dngulos 150°y 210 °y
el drea total

A150°—210°

o (4.5.2)

direccionalidad zr =

En todos los casos sélo se ha considerado la polarizacién de la luz incidente
perpendicular al plano de scattering, ya que la intensidad difundida por la particula es
igual para las dos polarizaciones bajo las condiciones de Kerker.

4.5.1. Particula dieléctrica de alto indice de refraccion sin pérdidas

La Fig. 4.18 muestra los diagramas de scattering cuando se satisfacen las condiciones de
cero-backward y cero-forward respectivamente, para diferentes valores del indice de
refraccion (n = 3.5,4,4.5,5,5.5 y 6). La Tab. 4.1 resume los valores del alcance y
direccionalidad encontrados en las dos condiciones mencionadas.
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CERO-BACKWARD CERO-FORWARD

n alcance direccionalidad alcance direccionalidad
3.5 1.0 0.66 1.9 0.38
4.0 0.48 0.66 1.4 0.47
4.5 0.24 0.65 0.87 0.53
5.0 0.13 0.65 0.52 0.56
5.5 0.070 0.65 0.32 0.57
6. 0.041 0.65 0.20 0.58

Tabla 4.1. Valores maximos y direccionalidad de la intensidad difundida por una
nanoparticula esférica en funcién de su indice de refraccién cuando se satisface la
condicién de cero-forward o la condicién de cero-backward.

En el caso de la difusidén cero-backward se observa que con el aumento del indice de
refraccion de la particula difusora el alcance disminuye. Este resultado es consistente
con los presentados en la seccién 4.4.1 en los que se observaba que los puntos de cruce
de las eficiencias de los coeficientes a; y b; se presentaban a valores menores de
intensidad conforme aumentaba el indice de refraccidn. La direccionalidad por su parte.
se mantiene practicamente estable al cambio de n en un valor de 0.65.

En la difusidn cero-forward se observa una disminucién del alcance con el aumento del
indice de refraccién. La direccionalidad por el contrario aumenta en un 52% con el
aumento de n.

Comparando ambos casos, se observa que bajo la condicién cero-forward el alcance de
la luz es mayor que bajo la condicidn cero-backward en cada par de valores estudiados.
Esto es consistente con los resultados presentados en la seccién 4.4.1 en los que se
observaba que el cruce de eficiencias correspondiente a la condicidn cero-forward se
sitla a valores de Q; mayores que el correspondiente a la condicion cero-backward. Por
el contrario, se observa que la direccionalidad que presentan los diagramas de scattering
que satisfacen la condicidn cero-backward es mayor que la que presentan los
correspondientes a la condicion cero- forward.

Por ultimo, cabe destacar que pese a que el alcance de las dos condiciones disminuye
con el indice de refraccidn, el de la condicién cero-backward lo hace en mayor medida
qgue el de la condicion cero- forward, presentando una disminucion del 96% frente al
90% que presenta la condicion cero- forward.
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Figura 4.18. Diagramas de scattering de la intensidad difundida por una particula
esférica dieléctrica de alto indice de refraccién iluminada por luz linealmente polarizada
perpendicular al plano de scattering. Para cada indice de refraccién de la particula, la
longitud de la luz incidente es tal que se verifica que la intensidad difundida es minima
en la direccién backward (arriba) y en la direccion forward (abajo). La flecha roja indica
la direccién de incidencia de la luz.
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4.5.2. Particula dieléctrica de alto indice de refraccidén con pérdidas

Las Figs. 4.19 y 4.20 muestran los diagramas de scattering cuando se satisfacen las
condiciones cero-backward y cero-forward respectivamente, para diferentes valores del
indice de refraccion y extincién (n = 3.5,4,4.5,5,5.5y 6, k = 0.01y 0.1). La Tab. 4.2
resume los valores del alcance y direccionalidad encontrados en las dos condiciones
mencionadas.

Las mencionadas figuras muestran que las condiciones cero-backward y cero-forward
se mantienen en el rango de n estudiado a pesar de la introduccidon de pérdidas en las
nanoparticulas.

CERO-BACKWARD CERO-FORWARD
n alcance direccionalidad alcance direccionalidad
3.5+ 0.01i 0.93 0.66 1.8 0.37
4.0+ 0.01i 0.44 0.66 1.4 0.47
4.5+ 0.01i 0.21 0.65 0.86 0.52
5.0+ 0.01i 0.11 0.65 0.52 0.55
5.5+ 0.01i 0.060 0.65 0.31 0.57
6.0+ 0.01i 0.035 0.65 0.20 0.58
3.5+ 0.1i 0.58 0.64 1.4 0.30
4.0+ 0.1i 0.24 0.63 1.1 0.41
4.5+ 0.1i 0.11 0.62 0.74 0.48
5.0+0.1i 0.045 0.61 0.47 0.53
5.5+ 0.1i 0.021 0.59 0.30 0.55
6.0+ 0.1i 0.010 0.58 0.19 0.57

Tabla 4.2. Valores maximos y direccionalidad de la intensidad difundida por una
nanoparticula esférica en funcién de su indice de refraccién cuando se satisface la
condicidn de cero-forward o la condicién de cero-backward.

Tal y como puede observarse, la difusiéon nula en la direccidon backward y en la forward
aun se observa en todos los casos estudiados a pesar de la introduccién de las pérdidas.
Esto significa que bajo estas condiciones, en ambas direcciones los términos dipolares
eléctrico y magnético se compensan y las condiciones se mantienen en los rangos de n
estudiados.
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Figura 4.19. Diagramas de scattering de la intensidad difundida por una particula
esférica dieléctrica de alto indice de refraccidon con pérdidas (k = 0.01) iluminada por
luz linealmente polarizada perpendicular al plano de scattering. Para cada indice de
refraccion de la particula, la longitud de la luz incidente es tal que se verifica que la
intensidad difundida es minima en la direccién backward (arriba) y en la direccién
forward (abajo). La flecha roja indica la direccién de incidencia de la luz.
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Figura 4.20. Diagramas de scattering de la intensidad difundida por una particula
esférica dieléctrica de alto indice de refraccidon con pérdidas (x = 0.1) iluminada por luz
linealmente polarizada perpendicular al plano de scattering. Para cada indice de
refraccion de la particula, la longitud de la luz incidente es tal que se verifica que la
intensidad difundida es minima en la direccién backward (arriba) y en la direccién
forward (abajo). La flecha roja indica la direccién de incidencia de la luz.
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En el caso con particulas con indice de extincion k = 0.01 se observa que:

- La condicién cero-backward disminuye su alance en un 96% con el aumento del
indice de refraccion mientras que mantiene constante la direccionalidad en el
rango de n estudiado.

- La condicién cero-forward disminuye su alcance en un 90% y aumenta la
direccionalidad en un 55% con el aumento del indice de refraccién de la particula
difusora.

- La condicién cero-forward presenta un alcance de la luz difundida mayor que la
condicién cero-backward. Por el contrario, la direccionalidad de los diagramas
de scattering que satisfacen la condicién cero-forward es menor que la de los
que satisfacen la condicidn cero-backward.

En el caso con particulas con indice de extincion k = 0.1 se observa que:

- Lacondicién cero-backward disminuye su alcance y su direccionalidad en un 98%
y 10% respectivamente con el aumento del indice de refraccion.

- La condicién cero-forward disminuye su alcance en un 86% y aumenta la
direccionalidad en un 88% con el aumento del indice de refraccién de la particula
difusora.

- La condicién cero-forward presenta un alcance de la luz difundida mayor que la
condicidn cero-backward. Para los valores mas bajos del indice de refraccién
estudiados, la direccionalidad de la condicién cero-forward es menor que la de
la condicién cero-backward, sin embargo, estas comienzan a igualarse en el caso
de los valores mas altos de n estudiados.

Se observa que cada condicidn tiene una tendencia diferente bajo la introducciéon de
pérdidas. La condicidn cero-backward sufre una mayor disminucién del alcance con el
aumento de n cuanto mayores son las pérdidas de la particula difusora, mientras que
en la condicion cero-forward sucede lo contrario: la disminucidn en tanto por ciento que
sufre el alcance de la luz difundida con el aumento del indice de refracciéon es menor
cuanto mayores son las pérdidas de la particula difusora.

Ambas condiciones sufren una disminucién notable en la magnitud del alcance bajo el
aumento de las pérdidas introducidas en el indice de refraccién, asimismo su
direccionalidad se ve empeorada bajo estas circunstancias.

Comparando este comportamiento con el caso de particulas sin pérdidas se encuentra
gue la tendencia del alcance y la direccionalidad con el indice de refraccién no cambia:
con el aumento del indice de refraccion el alcance disminuye, tanto en la condicién
cero-backward como en la cero-forward, mientras que la direccionalidad aumenta en la
condicidn cero-forward y se mantiene practicamente constante en la cero-backward.

La magnitud del alcance disminuye bajo la introduccién de pérdidas, en un 41% en el
caso de la condicion cero-backward y en un 29% en el caso de la condicidn cero-forward.
La direccionalidad por su parte disminuye en un 2% en el caso cero-backward y en un
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20% en el caso cero-backward (comparacion realizada entre particulas sin pérdidas y
particulas con indice de refraccion n + 0.1i)

De acuerdo con estos resultados, el alcance de la condicién cero-backward es mas
sensible a la introduccién de pérdidas mientras que en el caso de la condicién
cero-forward las pérdidas afectan en mayor medida a la direccionalidad.

4.6. Sensibilidad de las condiciones de Kerker

En esta seccidn se estudiara la sensibilidad que presentan las condiciones de Kerker
ante una variacion en la longitud de onda incidente, es decir, se analizara hasta qué
punto los efectos de direccionalidad se sostienen cuando se incide con unas longitudes
de onda Az + 61y Azp + 64 con 64 = 5,10,20 y 30 nm. Una vez mas, el estudio del
comportamiento electromagnético de las nanoparticulas dieléctricas se ha realizado
para diferentes valores del indice de refraccién. Por simplicidad, no se muestran los
casos en los que el indice tiene valores intermedios, no obstante estos serdn
comentados en el analisis de los resultados.

4.6.1. Particula dieléctrica de alto indice de refraccion sin pérdidas

Las Figs. 21 y 22 muestran los diagramas de scattering cuando se satisfacen las
condiciones de cero-backward y cero-forward respectivamente y cuando se incide con
una longitud de onda desplazada un 84 de la que verifica las condiciones de Kerker para
diferentes valores del indice de refraccion (n = 3.5,4,4.5,5,5.5y 6). Se incluye ademas
una imagen ampliada del patrén de la intensidad difundida en la zona cercana al origen.

Tanto la condicion de cero-backward como la condicidn de cero-forward se mantienen
en los casos estudiados, a pesar de las pequeiias modificaciones de la longitud de onda
incidente.

Se observa que, en el caso de la condicidn cero-backward los diagramas de scattering se
muestran mas sensibles ante un cambio en la longitud de onda incidente en la situacién
de particulas caracterizadas por un indice de refraccién menor que bajo la consideracién
de una particula con un indice de refraccién mas elevado. Una particula iluminada por
una onda plana tiende a difundir la luz hacia delante cuanto mayor sea su tamafio o
mayor sea su indice de refraccion, por ello la seccidon eficaz correspondiente a la emisién
cero-backward se ve amplificada cuanto mayor sea el indice de refraccién de la particula
ya que es la tendencia natural de emision

Lo opuesto ocurre con la seccién eficaz correspondiente a la emisidn cero-forward, esta
aumenta cuanto menor sea el indice de refraccidén de la particula difusora, y por tanto
la emisién se ve menos afectada ante un cambio en la longitud de onda de la radiacién
incidente, por ello la condicidn es mas sensible cuando la particula difusora tiene un
indice de refracciéon mayor.
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Figura 4.21. Diagramas de scattering de la intensidad de la luz difundida por una
particula esférica dieléctrica de indice de refraccion 3.5 (arriba) y 6 (abajo) iluminada
por una luz linealmente polarizada perpendicular al plano de scattering. La longitud de
la luz incidente es tal, que se verifica que la intensidad difundida es minima en la
direccion backward.
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Figura 4.22. Diagramas de scattering de la intensidad de la luz difundida por una
particula esférica dieléctrica de indice de refraccién 3.5 (arriba) y 6 (abajo) iluminada
por una luz linealmente polarizada perpendicular al plano de scattering. La longitud de
la luz incidente es tal, que se verifica que la intensidad difundida es minima en la
direccién forward.

4.6.2. Particula dieléctrica de alto indice de refraccion con pérdidas

La Fig. 4.23 muestra los diagramas de scattering cuando se satisfacen las condiciones de
cero-backward y cero-forward respectivamente cuando se incide con una longitud de
onda desplazada un 64 de la que verifica las condiciones de Kerker para diferentes
valores del indice de refraccién. Por comodidad, no se muestran los casos en los que el
indice de extincion toma como valor k = 0.01 ni aquellos en los que el indice de
refraccion tiene valores intermedios n = 4.0,4.5,5.0 y 5.5, no obstante estos seran
comentados en el andlisis de los resultados.
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Figura 4.23. Diagramas de scattering de la intensidad de la luz difundida por una
particula esférica dieléctrica de indice de refraccién 3.5+0.1i y 6+0.1i iluminada por una
luz linealmente polarizada perpendicular al plano de scattering. . La longitud de la luz
incidente es tal, que se verifica que la intensidad difundida es minima en la direccidon

forward (arriba) y backward (abajo).
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Los diagramas de scattering siguen la misma tendencia que se observa bajo la difusion
por una particula sin pérdidas: sensibilidad mayor en la difusidon cero-backward en
indices de refraccién bajos y en la difusidn cero-forward en indices de refraccion altos.

Es importante destacar, que si bien la tendencia se mantiene, esta es mucho mas clara
y acusada bajo la introduccién de pérdidas. Nétese el caso de la particula de indice de
refraccionn = 6.0 + 0.1i enla que, en el caso de difusién nula en la direccién backward,
los diferentes diagramas estan superpuestos y son practicamente indistinguibles,
mientras que, en el caso de difusién nula en la direccién forward el patrén llega a
modificar su forma bajo el cambio en la longitud de onda incidente.
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5. Conclusiones

Se ha llevado a cabo un estudio sobre el comportamiento electromagnético de una
nanoparticula dieléctrica con geometria esférica de alto indice de refraccién de 230 nm
de radio y permeabilidad magnética u = 1 en el vacio en funcion de sus propiedades
Opticas. El estudio se ha llevado a cabo en una zona del espectro entorno a las micras.

En los resultados concernientes al estudio de las eficiencias de scattering, absorcién y
extincion es posible extraer las siguientes conclusiones:

- Aparecen importantes efectos magnéticos, dos de las tres resonancias
estudiadas son de cardcter magnético. Estas resonancias, dipolar y cuadrupolar
magnética, pierden importancia bajo la introduccién de pérdidas en el indice de
refraccion de la particula.

- Alaumentar el indice de refraccion de la particula las resonancias se estrechan y
toman valores de @, mayores, haciéndose mas definidas. Ademas sufren un
corrimiento hacia el rojo. Todos estos efectos son mas acusados en la resonancia
dipolar magnética.

- Bajo la introduccion de pérdidas en el indice de refraccién de la particula, el
espectro pierde su forma caracteristica disminuyendo los valores de Q, de las
resonancias y ensanchandolas. La resonancia cuadrupolar magnética es la que
se ve mas afectada.

El uso de particulas dieléctricas de alto indice de refracciéon permite la obtencién de
resonancias de tipo eléctrico y magnético. Estas resonancias se estrechan y se presentan
a valores de Q5 mas altos cuanto mayor es el indice de refraccion que caracteriza a la
particula, es decir, en particulas dieléctricas caracterizadas por un indice de refraccién
muy alto sera posible obtener valores de la intensidad difundida elevados sin embargo
esto conlleva una anchura espectral baja de las resonancias. Bajo la introduccién de
pequefias pérdidas en el indice de refraccidon (k~0.01) estos efectos siguen siendo
perceptibles pese a la atenuacién de la eficiencia de scattering, por el contrario, cuando
las pérdidas comienzan a ser importantes (xk~0.1) el espectro de las nanoparticulas no
sigue el comportamiento descrito.

Respecto al estudio de las condiciones de Kerker se extraen las siguientes conclusiones:

- El alcance de la intensidad difundida disminuye con el aumento del indice de
refraccion de la particula, tanto bajo la condicidén cero-backward como bajo la
cero-forward.

- La condicion de cero-forward es estable en términos de direccionalidad bajo
cambios en el indice de refraccion de la particula. La condicidn de cero-backward
por el contrario, se ve amplificada por el aumento en el indice de refraccion.
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- Lacondicién cero-backward es mas sensible ante una modificacion en la longitud
de onda de la radiacién incidente si la particula presenta un indice de refraccion
bajo. Por el contrario, la condicién cero-forward es mas sensible si el indice de
refraccion de la particula es alto. Estos efectos son mas acusados tras la
introduccion de pérdidas en el indice de refraccion de la particula.

La direccionalidad de las condiciones de Kerker se ve amplificada bajo el aumento del
indice de refraccién de la particula difusora. La obtencion de particulas que difundan luz
caracterizada por una alta direccionalidad es clave en la mejora de la eficiencia de las
nanoantenas. Sin embargo, no hay que olvidar que un aumento en el indice de
refraccion de la nanoparticula conlleva una drastica disminucion del alcance por lo que
es necesario encontrar un equilibrio entre los diferentes pardmetros a considerar que
se ajuste a las necesidades requeridas por cada aplicacién.

Todas estas conclusiones pueden ayudar a elegir, si es posible, la nanoestructura de
tamafio y propiedades épticas adecuadas para sintonizar las resonancias y conseguir
efectos de direccionalidad mas adecuados y estables. Todo ello dependiendo de la
aplicacion en la que se deseen utilizar.
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