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Resumo

Neste trabalho, é desenvolvida uma formulacao matematica para representar folhas de
Grafeno no grid 3D utilizado para resolver as equacoes de Maxwell com o algoritmo de
Yee. A técnica, valida para a faixa de intrabanda, é baseada em convolugoes recursivas e
na técnica de planos finos (thinsheets). O software HFSS é utilizado para projetar, pela
primeira vez, antenas de grafeno com controle dinamico da dire¢ao do 16bulo principal de
radiacao através do potencial eletroquimico de folhas de grafeno utilizadas como elementos
passivos. O método numérico desenvolvido neste trabalho concorda muito bem com os
resultados obtidos via HFSS (que é baseado no método dos elementos finitos).
Palavras-chave: Antenas de Grafeno, Método FDTD, convolugao recursiva, técnica

thin sheets, método para controle do diagrama de radiacao.



Abstract

In this work, it is developed a mathematical formulation for modelling Graphene sheets in
the three-dimensional lattice used to solve Maxwell’s equations with Yee’s algorithm. The
technique is based on piecewise linear recursive convolution method and on thin material
sheets technique, valid in intraband range. The HFSS software is used for to designing,
for the first time, graphene antennas with dynamic control of the radiation pattern main
lobe by tuning the chemical potential of graphene sheets used as passive elements. The
numerical method developed in this work fully agrees with the results obtained by using
HFSS (this one is based on the Finite Element Method).

Keywords: Graphene antennas, FDTD method, Recursive convolution, thin sheets

technique, dynamic radiation pattern control method.



Capitulo 1

Introducao

O grafeno consiste em atomos de carbono arranjados em uma rede hexagonal bidimen-
sional em forma de favo de mel, formando uma folha com a espessura de um dtomo [1].
Devido as suas potenciais aplicagoes, este material recentemente tem atraido bastante
interesse em pesquisa em muitos campos de tecnologia [2], incluindo nanofotonica e par-
ticularmente em antenas que operam em terahertz [3—-6]. As principais caracteristicas
atrativas do grafeno sdo a possibilidade de reconfigurabilidade espectral dinamica (pela
modificagao do potencial quimico) [5], relativamente baixas perdas na banda de terahertz
(em relacao a metais) [7] e a possibilidade de miniaturizar antenas (perto de 6% do compri-
mento de onda no espaco livre) devido a efeitos plasmonicos [3]. Considerou-se um regime
de sinais com pequenas amplitudes, em que a influéncia do campo eletromagnético rela-
tivo a modos de plasmons polaritons de superficie (surface plasmons polaritons - SPP) no
potencial quimico do grafeno é negligenciavel.

Dessa forma, a condutividade do grafeno é geralmente modelada pelo formalismo de
Kubo, o qual pode incluir as componentes da intrabanda e da interbanda [8]. Um dos
desafios nos calculos numéricos de tais estruturas sao as diferentes escalas de dimensoes
dos dispositivos reais. O comprimento e a largura de dispositivos podem ser de 3 a 4
ordens maiores que suas espessuras [3-5,9,10]. Em muitos trabalhos publicados recen-

temente acerca de antenas de grafeno e topicos relacionados, calculos foram efetuados



por alguns simuladores comerciais [3-5]. Tais calculos requerem uma quantidade consi-
deravel de recursos computacionais por causa dos altos niveis de discretizacao necessarios
para representar folhas de grafeno. Além disso, esses simuladores geralmente sao base-
ados em técnicas no dominio da frequéncia, em que uma simulagao é executada para
cada frequéncia de interesse. Em contraste, com técnicas no dominio do tempo a res-
posta impulsiva de uma dada estrutura pode ser obtida com a execucao de uma tunica
simulagao [11].

Recentemente, o modelo de linha de transmissao (TLM) [12] e modelos analiticos no
dominio do tempo [13] tém sido aplicados para modelagem de dispositivos de grafeno. Um
método amplamente conhecido, poderoso e ainda relativamente simples em eletrodinamica
computacional é o método das Diferencas Finitas no Dominio do Tempo (FDTD) [11].
Recentemente, o FDTD tem sido usado para modelagem de dispositivos baseados em
grafeno [9,10]. Em [9], uma formulagao da condutividade do grafeno baseada em multiplos
pares complexos conjugados de residuos de pélos é apresentada. Em [10], uma técnica de
condi¢ao de contorno superficial precisa é proposta para modelagem de folhas de grafeno
posicionadas nos planos do campo magnético da célula de Yee (explorando o modo TM no
grafeno). Entretanto, o uso das componentes de H pode dificultar o estabelecimento de
tensoes e correntes controladas entre duas (ou mais) folhas de grafeno, devido a natureza
da célula de Yee [11], na qual as componentes de campo nao sao posicionadas no mesmo
ponto do espaco.

Neste trabalho, desenvolveu-se uma formulacao FDTD baseada nas técnicas de con-
volugao recursiva linear por intervalos (PLRC) [14] e de planos finos [15] para incluir o
grafeno nos planos das células de Yee com as componentes de campo elétrico tangenciais as
folhas. Isso é possivel porque o modo plasmonico no grafeno também é caracterizado por
densidades de corrente tangenciais [4,8]. A formulac¢ao proposta possui duas vantagens
principais: 1) ela é matematicamente muito simples e precisa; e 2) solu¢oes numéricas

corretas sao obtidas para folhas de grafeno posicionadas nos planos paralelos as compo-



nentes do campo E nas células de Yee, simplificando a modelagem FDTD de dispositivos
fotonicos alimentados por fontes de tensao ou corrente. Além disso, o software HFSS foi
utilizado para célculo de caracteristicas de uma antena de grafeno que possui controle
dinamico do diagrama de radiacao. A referida antena é uma proposta inédita aqui conce-
bida. Nesse contexto, destaca-se que antenas de grafeno sao bastante interessantes para
uso na comunicagao entre dispositivos nanoeletronicos a pequenas distancias [16-18].

O presente trabalho é formado por cinco Capitulos organizados da seguinte maneira:

No Capitulo 1, a organizagao geral do trabalho é apresentada;

No Capitulo 2, apresenta-se a fundamentacao tedrica relacionada tanto ao grafeno

quanto ao método FDTD;

No Capitulo 3, descreve-se a formulacao FDTD proposta neste trabalho;

No Capitulo 4, os resultados obtidos via simula¢ao numérica sao apresentados;

No Capitulo 5, por fim, sao feitas as consideragoes finais deste trabalho.



Capitulo 2

Fundamentacao tedrica

2.1 Grafeno

2.1.1 Consideracgoes iniciais

O grafeno é um material artificial, termodinamicamente estavel, que possui uma rede
cristalina bidimensional (2D) formada apenas por dtomos de carbono dispostos em uma
estrutura hexagonal, na forma de favo de mel [1]. Logo, o grafeno possui a espessura de
um atomo de carbono.

Como constituinte do grafite, cuja estrutura cristalina tridimensional (3D) é construida
por varias folhas de grafeno empilhadas umas sobre as outras (Fig. 2.1), o grafeno vinha
sendo utilizado apenas como ferramenta de estudo tedrico de propriedades do grafite
[19-21] e de outros materiais compostos de carbono, desde o trabalho publicado em 1947
por Wallace [19]; o qual determinou a estrutura de bandas do grafite, em uma abordagem
inicial, considerando a conducao de elétrons no material apenas na direcao longitudinal
as camadas de grafeno que o constituem. Nesta abordagem, as interacoes entre folhas
de grafeno foram desprezadas pelo fato do espagamento entre planos (3,35 A) ser grande
em relacdo & distancia entre dois dtomos de carbono vizinhos e coplanares (1,42 A) no

grafite [19], conforme ilustrado na Fig. 2.1(a) (1 A = 0,1 nm).



E importante notar que o grafeno é o material-base na formacao de outros alétropos
do carbono, tais como: o buckyball (ou fullereno) Cgp, estrutura com o formato de uma
bola de futebol (icosaedro truncado), constituida por 60 atomos de carbono dispostos
em 12 pentagonos e 20 hexdgonos, na qual cada dtomo se posiciona em um dos vértices
do sdlido e realiza duas ligagoes covalentes simples e uma dupla [22]; e o nanotubo de
carbono, em que os atomos de carbono estao arranjados em uma estrutura cilindrica
(mais precisamente, poliédrica), com diametro da ordem de 0,5 a 5 nm e comprimento da
ordem de micrémetros a centimetros [23,24], de acordo com a Fig. 2.1(b).

No entanto, até os primeiros anos do século XXI, a comunidade cientifica considerava
pouco provavel a possibilidade de se obter o grafeno de maneira isolada, pois pensava-se
que tal material 2D nao fosse estavel, o que levaria a formagao de estruturas curvas, tais
como fuligem, fullereno ou nanotubo de carbono [1]. Esse pensamento era proveniente
dos argumentos apresentados por Peierls e Landau, segundo os quais nao era possivel a
existéncia de cristais estritamente bidimensionais, ja que eles seriam termodinamicamente
instaveis; de modo que a flutuacao térmica destruiria a ordem da longa disposicao de
atomos de carbono, ocasionando a fundigao da rede cristalina bidimensional [1,25].

Porém, no ano de 2004, para o comego de uma nova era da ciéncia, os pesquisadores
Geim, Novoselov e seus colaboradores publicaram o primeiro trabalho acerca da obtengao
experimental do grafeno [26]. No experimento realizado por eles, primeiramente efetuou-
se o processo de esfoliagao mecanica, com uso de fita adesiva, para extracao de camadas
de uma cristal de grafite (cujo principio é semelhante ao de escrever em uma folha de
papel com ldpis, de maneira mais controlada). Apds isto, as finas camadas de grafite
presentes na fita adesiva eram transferidas para um substrato composto de silicio e éxido
de silicio [25,26]. Com uso de microscopia Gtica, a qual permite a andlise dos fragmentos
ultrafinos de grafite depositados no substrato, foi possivel isolar e identificar um nico
plano de atomos de carbono. Entao, pela primeira vez, as propriedades intrinsecas do

grafeno foram caracterizadas [25,26]. Desta forma, deu-se inicio ao que se pode chamar



Figura 2.1: (a) Ilustragdo da estrutura geométrica do grafite (adaptada de [25]) e (b)

ilustragao da formagao de trés alétropos do carbono a partir do grafeno (adaptada de [1]).
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de “a corrida de ouro do grafeno” [1]. Por causa de seus experimentos inovadores sobre

o grafeno, os pesquisadores Geim e Novoselov foram os vencedores do préemio Nobel de

Fisica em 2010.



O grande entusiasmo por parte da comunidade cientifica na realizacao de pesquisas
sobre o grafeno deve-se as caracteristicas extraordinarias que ele possui. Dentre estas,
tém-se que: embora seja extremamente fino, com espessura aproximadamente igual ao
espacamento entre duas camadas consecutivas no grafite (~ 0,34 nm) [24,25], o grafeno
possui grande rigidez mecanica e, ao mesmo tempo, é altamente flexivel. Além disso, este
material apresenta boa transparéncia otica e alta condutividade térmica [27]. Por isso, o
grafeno tem sido considerado um étimo candidato para ser utilizado em novas tecnologias

nas areas de Fisica, Quimica, Biologia e Engenharia [2,25].

2.1.2 Estrutura cristalina

A andlise da estrutura cristalina do grafeno é fundamental para o estudo de suas
propriedades fisicas. Tal andlise pode ser realizada tanto no espago da posigao (ou direto),
cuja unidade é o metro (m), quanto no espago reciproco (ou de Fourier), o qual se relaciona
com a periodicidade da rede direta e possui o inverso do metro (m~!) como unidade. O
estudo de caracteristicas de um cristal em dois dominios tem a mesma ideia da anélise
de um sinal nos dominios do tempo e da frequéncia, através do uso de transformadas de

Fourier [24].

Rede direta

Os cristais sao definidos por arranjos peridédicos de dtomos. A estrutura cristalina de
um material pode ser descrita em termos de uma célula unitaria, formada por uma rede
e um grupo de atomos, denominado base, conectados uns aos outros nesta rede. Pela
repeticao da célula unitaria, a estrutura do cristal pode ser construida sem sobreposicao
de pontos [28,29]. A rede cristalina de um material ¢ classificada como uma rede de
Bravais se, a partir de qualquer um de seus atomos, a disposicao dos pontos observada
em todas as direcOes é exatamente a mesma. A posicao de todos os pontos de rede

(dtomos) pode ser determinada em funcao de vetores de translagao, chamados de vetores



de rede primitiva. Estes vetores sao determinados a partir de combinagoes lineares dos
vetores-base primitivos definidos pela célula unitaria da rede cristalina [24, 29].

A rede direta do grafeno pode ser considerada uma rede de Bravais com base de dois
atomos A e B [24,27], em que cada dtomo de carbono estd ligado com outros trés dtomos
vizinhos mais proximos, conforme indicado na Fig. 2.2. Observa-se que a rede do grafeno
¢ formada pela sobreposicao de duas sub-redes triangulares (Fig. 2.2). Além disso, a
Fig. 2.2 ilustra, também, a célula unitaria da rede (em linha tracejada) definida por um
paralelogramo equildtero de aresta a = aqv/3 = 2,46 A, em que a.. = 1,42 A é a distancia
entre dois atomos de carbono vizinhos. Entao, os vetores-base primitivos da rede sao

definidos por

o _'_CLA
a=—2a+ —
1 5 2y
e
. \/gaA a .
Ay = T — —1.
2 B 29

Para exemplificar o uso de vetores de rede primitiva, a Fig. 2.2 indica os vetores que
descrevem a distancia entre um atomo do tipo A e seus trés vizinhos mais proximos,

dados por [24,30]:

Rede reciproca

A periodicidade do arranjo de atomos de um cristal estabelece a situacao ideal para

que as suas propriedades sejam analisadas a partir de transformadas de Fourier. Dessa



Figura 2.2: Rede direta do grafeno. Os pontos representam os atomos de carbono e as
linhas cheias indicam as ligacoes covalentes. As letras A e B representam a base da rede,

constituida por dois dtomos (adaptada de [24]).

Célula
unitaria

Sub-rede B

Sub-rede A

forma, tem-se que a rede reciproca de um material é definida pela transformada de Fourier
discreta de sua rede direta [24,31]. A andlise de um material no dominio reciproco
é realizada por diversos motivos, dentre os quais tém-se que: a rede reciproca facilita
a interpretacao de dados relacionados a difracao de feixes de radiacao; a partir da rede
reciproca, é possivel efetuar calculos que envolvem superficies ou planos da rede cristalina;
e a rede reciproca auxilia na analise de ondas com propagacao no interior do cristal, quer
de elétrons ou de vibragoes da rede [29,31]. Dentro do escopo deste trabalho, destaca-se
a importancia da rede reciproca na determinacao da estrutura de bandas de materiais.
A rede reciproca do grafeno, descrita em termos do vetor de onda E, consiste em uma
estrutura hexagonal, rotacionada em 90° em relagao a rede direta. A célula unitaria de
Wigner-Seitz' no espaco reciproco define a regiao mais importante para o célculo das
bandas de energia permitidas no material. Esta regiao ¢ chamada de primeira zona de

Brillouin, na qual hé trés pontos de alta simetria que sao importantes no estudo da relagao

!'Embora seja possivel construir mais de uma célula unitdria em uma rede cristalina, a célula unitaria de

Wigner-Seitz é amplamente utilizada porquanto ela é obtida através de um processo de geometria [24,29].
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de dispersao (estrutura de bandas) do grafeno. Tais pontos sdo chamados de I" (no centro),
M (no ponto médio de suas arestas) e K (nos seus vértices)?, conforme indicado na Fig.

2.3. Os vetores de rede reciproca sao dados pelas relacoes

21 A 27 ~

by = —k, + —k
1 \/ga a Y
e
— 2 ~ 2 =~
by = o ky — — iy,

V3a a

os quais sao obtidos aplicando-se operacoes de algebra vetorial sobre os vetores d; e
s [24,31]. Além disso, tomando-se por base a Fig. 2.3, as distancias entre o centro I' e

os pontos K, K’ e M sao dadas, respectivamente, pelos vetores

- 27 - 2T -
K="l + —k,
\/ga +3a v
2T - 27«
K = " joy— "k,

2.1.3 Propriedades eletronicas

Os seis elétrons do atomo de carbono estao distribuidos na configuragao eletronica:
15225%2p. A sua primeira camada eletronica é completamente preenchida com dois
elétrons de spin opostos (representados pelas setas que apontam para cima e para baixo na
Fig. 2.4) e, no estado fundamental, os quatro elétrons de valéncia do carbono ocupam os
orbitais 2s e 2p. No entanto, quando os atomos de carbono formam ligagdes quimicas, os
seus elétrons de valéncia interagem e formam diferentes distribuicoes, segundo os conceitos

de promocgao e hibridizagdo introduzidos por Linus Pauling [32,33].

2K’ é utilizado na Fig. 2.3 somente para destacar outro vértice do hexdgono. Entretanto, s vezes

faz-se distingao entre os pontos K e K’, particularmente em estudos relacionados a vibragoes de rede [24].
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Figura 2.3: Rede reciproca do grafeno. A primeira zona de Brillouin estd destacada em

azul (adaptada de [24]).

Para a construgao da estrutura cristalina do grafeno, primeiramente, a configuragao
eletronica de cada um de seus atomos se torna: 1s*2s'2p)2p;2pl. Ou seja, um dos elétrons
de valéncia do orbital 2s (do dtomo de carbono em seu estado fundamental) é promovido
(excitado) ao orbital 2p,, de maior energia. Apds isso, a interagao entre o orbital 2s e os
orbitais 2p, e 2p, resulta em trés novos orbitais hibridizados sp? (Fig. 2.4(b)) [24,33]. Os
orbitais sp?, separados por angulos de 120° entre si, distribuem-se paralelamente ao plano
que contém o arranjo de atomos e o orbital p é perpendicular a folha de grafeno, tal como
ilustrado na Fig. 2.4(c). Portanto, cada atomo de carbono da rede cristalina do grafeno
participa de trés ligacoes covalentes do tipo o, originadas por meio da sobreposicao dos
orbitais sp?, e de uma ligacao covalente do tipo 7, resultante da interacao entre os orbitais
p (Fig. 2.4(d)). Os elétrons estdao mais fracamente ligados aos dtomos de carbono nas
ligacoes m do que nas ligagoes o. Por isso, os elétrons m possuem papel fundamental na
fisica do grafeno [24,33]. A Fig. 2.4(e) ilustra a rede cristalina do grafeno, enfatizando os
padroes das nuvens eletronicas relacionadas aos orbitais sp? e 2p,.

As propriedades eletronicas do grafeno sao determinadas a partir de sua estrutura de

-,

bandas, a qual descreve a energia E(k) dos seus estados eletronicos em funcao do vetor
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Figura 2.4: Configuracao eletronica dos atomos de carbono: (a) no estado fundamental e
(b) no grafeno (adaptada de [24]). (c) Tlustragao dos orbitais sp* e p; e (d) formagao de
ligacoes covalentes o e 7 (adaptada de [32]). (e) Rede cristalina do grafeno, com destaque

para os orbitais sp? (em amarelo) e o orbital p (em azul) de cada d4tomo de sua estrutura

(adaptada de [34]).
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de onda k. Esta analise em funcao de k fundamenta-se no comportamento ondulatorio
dos elétrons. Devido ao carater periddico do espaco reciproco, a relagao de dispersao do
grafeno é caracterizada na primeira zona de Brillouin e, por simetria, nas linhas definidas
pelas arestas do triangulo de vértices K, I' e M (Fig. 2.3). A Fig. 2.5 ilustra os niveis
de energia dos estados m e 7*. A existéncia de dois estados relacionados aos orbitais
2p., em que 7 é chamado de antiligacao de 7, deve-se ao fato da célula unitaria da
rede direta do grafeno possuir dois atomos (A e B). Os estados 7 pertencem a banda de
valéncia (localizada abaixo do nivel de Fermi Er) e os estados 7* fazem parte da banda

de conducao, localizada acima de Er®. No grafeno, estas duas bandas se interceptam

30 nivel de Fermi é o nivel de energia do maior estado ocupado por elétrons de um sélido em repouso,
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nos pontos K (K’) da primeira zona de Brillouin [27]. Esta é uma das caracteristicas
mais importantes da estrutura de bandas do grafeno, porquanto ela descreve algumas das
principais propriedades fisicas deste material.

Primeiro, a baixas energias, isto ¢, em niveis proximos ao nivel de Fermi E, as bandas

m e m* apresentam a relacao de dispersao linear

E

grafeno+

= +uphk, (2.1)

em que vp &~ 1 x 10° m/s é a velocidade de Fermi,  a constante de Planck reduzida (J.s)
ek = \/m o médulo do vetor de onda k [27,30]. Além disso, o espectro eletronico
possui a forma de dois cones que se interceptam nos seis pontos K, chamados de pontos
de Dirac (Fig. 2.5(c)). Esta nomenclatura dada aos vértices da primeira zona de Brillouin
deve-se ao fato da equac@o (2.1) possuir a mesma forma (linear) da relagdo de dispersao

das particulas relativisticas de Dirac, dada por

E. = j:\/m204 + h2k2c2, (2.2)

em que m é a massa da particula e ¢ & 3 x 10® m/s a velocidade da luz no vécuo, quando
m = 0.

Portanto, no grafeno, os elétrons se propagam como particulas de Dirac (férmions)
sem massa (0 movimento deles nao possui inércia, por apresentarem massa efetiva nula)
a velocidade de Fermi, a qual é 300 vezes menor que a velocidade da luz [24, 27, 30,
33]. Por causa desta propriedade espetacular, o grafeno pode ser utilizado em antenas
transmissoras (ou receptoras) de sinais elétricos de comprimentos de onda da ordem de
micrometros, que operam em frequéncias de alguns THz. Por exemplo, para emitir um
sinal de A = 1 ym em uma antena de grafeno, a frequéncia de operagao da antena seria
de 1 THz, pois f = vg/\. Entretanto, em uma antena convencional, a frequéncia deveria

ser de f = 300 THz.

a temperatura 7' = 0 K.
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Figura 2.5: Estrutura de bandas do grafeno: (a) em duas dimensoes (adaptada de [35]),
(b) em trés dimensodes, (c¢) em baixas energias (cones de Dirac) (adaptadas de [27]) e (d)

com inclusao das bandas o (adaptada de [24]).
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A intercepcao das bandas de valéncia e conducao nos pontos de Dirac implica, também,
na caracterizacdo do grafeno como um material semimetélico (ou semicondutor de gap
nulo) [24,27,33]. Esta propriedade do material fundamenta-se no fato de que: nos metais,
h& sobreposicao das bandas de conducao e valéncia para alguns valores de energia; nos
semicondutores, existe um bandgap entre estas bandas; e nos materiais isolantes, o bandgap
é bem maior que nos semicondutores® [29,36]. A Fig. 2.6 ilustra a estrutura de bandas
tipica destas classes de materiais. Com essas ideias em mente, tem-se que os elétrons

dos estados 7 sao os que participam mais facilmente da conducao de corrente elétrica no

40 bandgap nos semicondutores pode ser da ordem de 1 eV e nos isolantes, da ordem de 3,5 a 6 eV

ou mais [36].
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grafeno, visto que a energia necessaria para excita-los de forma a transferi-los da banda de
valéncia para estados pertencentes a banda de condugao é muito menor (nula nos pontos

de Dirac) que o bandgap existente para os estados o [24], de acordo com a Fig. 2.5(d).

Figura 2.6: Comparacao simplificada entre as estruturas de bandas dos materiais

metalicos, semicondutores e isolantes.
AEnergia

I Banda de condugéo
[ Banda de valéncia
] Sobreposi¢do de bandas

A s e R | sarcoa

Metal Semicondutor Isolante

Vale ressaltar que o célculo da relagao de dispersao do grafeno pode ser efetuado
por meio de técnicas de primeiros principios [24,37] ou através de métodos aproximados
[24, 38]. E comum o uso do método tight-binding na realizacao dos calculos envolvidos,
no qual considera-se apenas as interagoes eletronicas de cada a&tomo com os seus vizinhos
mais proximos, conforme descrito em [24, 30, 37, 38]. Nesta aproximacao, o operador
Hamiltoniano H relacionado a energia do sistema, utilizado na resolucao da equacao de

Schrodinger independente do tempo [24]

Hy(k,7) = E(k)$ (k. ), (2.3)

pode ser escrito em termos dos niveis de energia Vipra, Vo € Vipr [37], 0s quais sao de-
finidos da seguinte maneira: Vi, ¢ a energia caracteristica dos elétrons que oscilam
entre diferentes orbitais no mesmo atomo (intrabanda); V,, é a energia relacionada com
a oscilagdo dos elétrons entre as duas sub-redes (A e B) ao longo dos orbitais planares
(interbanda); e V. é a energia devido a oscilac@o de elétrons entre duas sub-redes com

orbitais perpendiculares ao plano.
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Outra propriedade importante do grafeno é a possibilidade de alteragao das suas ca-
racteristicas de transporte através da aplicacao de uma tensao de porta Vj (gate). Isto foi
observado por Geim e Novoselov [1,26] através do experimento realizado a partir do setup
indicado nas Figs. 2.7(a) e 2.7(b). Este experimento consistiu em medir a resistividade
de uma amostra de grafeno, em uma estrutura cuja a geometria esta ilustrada na Fig.
2.7(a), disposta sobre um substrato formado por uma camada de silicio dopado (camada
condutora) e por outra de 6xido de silicio (camada isolante), utilizando contatos elétricos
de ouro para medigao de corrente elétrica entre estes terminais (de ouro). Dessa forma,
verificou-se que, para altos valores de V, (aplicada entre as camadas condutora e isolante
do substrato), a resistividade do grafeno decai de valores da ordem de k2 para valores
préximos a 100 €2, de acordo com o gréfico apresentado na Fig. 2.7(c). Observa-se que
ao invés de ser {.m, como no caso 3D, a unidade da resistividade superficial do grafeno
é Q2 [26].

Entao, tem-se que a condutividade elétrica (o = 1/p) do grafeno pode ser controlada
a partir do valor de V,, porquanto a aplicacao desta tensao elétrica altera o potencial
eletroquimico do grafeno. Do ponto de vista da estrutura de bandas, a variagao do
potencial quimico da folha de grafeno modifica a posicao do nivel de Fermi E e, portanto,
gera uma pequena sobreposicao entre as bandas de conducao e valéncia, o que facilita o
transporte de portadores de carga (elétrons ou buracos®) neste material [1,26,27]. Dessa
forma, conforme ilustrado na Fig. 2.7(c), o nivel de Fermi é deslocado para um nivel
de energia maior quando V; > 0, o que implica na inducao de elétrons para estados
localizados na banda de conduc¢ao. Dualmente, o nivel de Fermi é deslocado para baixo e

o transporte no grafeno é baseado em buracos quando V, < 0 [26,27].

SEm resumo, um buraco é um portador de carga positiva localizado em estados desocupados por

elétrons, quando estes sdo excitados da banda de valéncia para a de condugéo [36].
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Figura 2.7: Setup experimental utilizado no experimento envolvendo a aplicagao de tensao
de porta Vj: (a) e (b) (adaptadas de [26]). (c) Curva de resistividade p do grafeno em
funcao de Vj e ilustracao de que o nivel de Fermi é alterado com a modificacao de V

(adaptada de [1]).

2.1.4 Modelagem numérica de antenas de grafeno

Por causa de suas propriedades interessantes e incomuns, o grafeno tem sido objeto de
pesquisa em varias areas de ciéncia e tecnologia. Em especial, devido as suas excelentes ca-
racteristicas de transporte eletronico, ha grande énfase no estudo relacionado a utilizacao
do grafeno na implementacao de antenas e dispositivos que operam em frequéncias ultra-
altas. Particularmente, espera-se que o grafeno (em um futuro préximo) possibilite uma
revolucao na eletronica, de modo que seja possivel construir dispositivos em escala na-
nométrica baseados em grafeno (e nao em silicio), com caracteristicas adequadas para o
funcionamento na faixa de terahertz [25,39).

Nesse contexto, antenas de grafeno com dimensoes da ordem de alguns micrometros
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possuem papel fundamental na emissao e na recepcao de sinais na faixa do infraverme-
lho, pelo fato de possuirem efeitos plasmonicos que as possibilitam irradiar ondas eletro-
magnéticas na banda de frequéncias de 0,1 a 10 THz [39], com eficiéncia de radia¢ao maior
que a de antenas metdalicas que operam nesta regiao do espectro eletromagnético. Além
de que, conforme a breve discussao realizada na segao 2.1.3, esta faixa de frequéncias é
aproximadamente duas ordens de grandeza menor que a banda de frequéncias na qual
uma antena metélica, de mesmas dimensoes, opera (possui ressonancia). Dessa forma, o
grafeno possibilita o processo de miniaturizacao de antenas. A Fig. 4.1 ilustra a geometria
de uma das antenas de grafeno que sao analisadas no Capitulo 4.

O principio de funcionamento das antenas de grafeno, no modo de recepcao, é descrito a
seguir [3,39]. A interacdo com uma onda eletromagnética, que incide perpendicularmente
a estrutura da antena, fornece energia aos elétrons livres da folha de grafeno e, entao,
estes participam da conducao de corrente. Por causa dessa interacao, modos plasmonicos
superficiais (SPP), na interface entre a camada de grafeno e o substrato, também sao
excitados na faixa de terahertz. Além disso, no modo de transmissao, ao excitar a fo-
lha de grafeno (pertencente a antena) com uma corrente variante no tempo, uma onda
plasmonica é gerada na interface com a camada dielétrica do material.

A condutividade elétrica do grafeno relaciona-se diretamente com as suas propriedades
de radiacao e, por isso, muitas andlises de antenas de grafeno tém sido realizadas através
de métodos numéricos que envolvem modelos de tal parametro eletromagnético. O uso de
métodos numéricos no estudo de caracteristicas de dispositivos fotonicos € essencial, pois,
através de tais métodos, pode-se realizar intimeras analises de um dispositivo, em diversos
setups computacionais (cendrios), antes da confecgao de protétipos fisicos. Isto reduz o
custo financeiro envolvido no niimero total de execugoes de experimentos reais, porque o
software em que se realiza a analise numérica funciona como um laboratério virtual.

Conforme apresentado em [8], o grafeno pode ser representado por um plano de es-

pessura infinitesimal caracterizado por uma condutividade superficial o(w, ., T, T), dada



19

por:

_Jg” (w—j2r) 1 o (0fale) Ofa(—e)
o(w, e, I, T) = 2 [(w—jZF)Z/O 5( e T o )da—i—

_ /oo fd<_€> - fd(g) d?;| (24)
0 (w—j2l)? —4(e/h)> |’

a qual resulta do formalismo de Kubo [8,40], sendo que o primeiro termo da equagao
deve-se as contribuicoes da intrabanda e o segundo termo refere-se as contribuicgoes da
interbanda. Na equagao (2.4), tém-se que: w é a frequéncia angular, u. o potencial
quimico, I a taxa de espalhamento, T a temperatura, j = v/—1, ¢. a carga do elétron, A
a constante de Planck reduzida, € a energia e fy(e) = (e(s_“c)/kBT + 1)_1 a distribuicao
de Fermi-Dirac, na qual kg é a constante de Boltzmann.

O termo de (2.4) relacionado & intrabanda do grafeno pode ser calculado pela equagao

[8]:

Uintra(w He F T) - _.] qukBT ( He + 21Il (1 + 6_#C/kBT)> . (25)
e 7h* (w —j2r) \kgT

> 0e o

As partes real e imaginaria deste termo atendem as relagdes: o, intra

intra

<0,
sendo Cintra = Olira +J0inira- Para o termo que indica as contribuigoes da interbanda, no

7

entanto, tem-se uma fun¢ao em forma fechada apenas para o caso em que kT <| p. |,

dada por [8]
. 2 3
—jge’ | (2] pe | —(w—j2l)h
inter \W, C7F7T ~ 1 . . 2.6
Tinter (W, 4 )R n<2|uc|+(w—32f)ﬁ (2.6)
A parte imagindria deste termo segue a relagao: o ,.. > 0, para . # 0 [8].

De acordo com a descrigao apresentada na se¢ao 2.1.3, a condutividade do grafeno pode
ser alterada através do ajuste do valor do potencial quimico u. por meio da aplicacao de
uma tensao de polarizagao (campo elétrico externo), conforme ilustrado na Fig. 2.8. Como
consequéncia disto, pode-se modificar o valor da frequéncia de ressonancia de antenas
baseadas em grafeno por meio da variacao de pu.. Por isso, os pontos de operacao das

antenas de grafeno podem ser reconfigurados dinamicamente através do valor do potencial
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quimico [5]. Esta caracteristica do grafeno é explorada, neste trabalho, no projeto de uma

antena reconfiguravel dinamicamente, que opera na faixa de terahertz.

Figura 2.8: Diagrama esquematico de como variar o potencial quimico p,. de uma folha
de grafeno via: (a) método quimico, (b) campo elétrico uniforme e (c) tensao de gate

(adaptada de [41]).

2.2 O método das diferencas finitas no dominio do
tempo (FDTD)

No ano de 1965, Frank Harlow desenvolveu e implementou computacionalmente um
método de diferencas finitas para solucionar equacoes diferenciais que descrevem o mo-
vimento de fluidos compressiveis, conforme trabalho desenvolvido em [42]. Depois de
um ano do trabalho apresentado por Frank Harlow, Kane Yee desenvolveu um algo-
ritmo que soluciona as equagoes rotacionais de Maxwell no dominio do tempo de forma
préatica e eficiente, também utilizando diferengas finitas [43]. Para atender as leis de
Faraday e Ampere, o método de Yee considera uma distribuigdo geométrica (espacial)

discretizada das componentes do campo elétrico £ e do campo magnético H; e utiliza
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aproximacoes centradas para as derivadas temporais e espaciais por diferencas finitas,
produzindo equacoes explicitas para a atualizagao temporal das componentes de campo.
Com estas caracteristicas, o método gera solucoes de onda completa. O método de Yee,
que é conhecido hoje por Finite-Difference Time-Domain method (FDTD) [11] passou
entao a ser difundido no meio cientifico e também aperfeicoado, como a introdugao do
critério de estabilidade, conforme trabalho desenvolvido em [44] e de técnicas de trunca-
gem do espago de andlise [45].

No método FDTD, o conjunto de componentes de campo nas equagoes de Maxwell
¢é atualizado a cada passo de tempo, de forma que os valores de campo de um instante
atual fornecem os valores para cdlculo de campos em um instante futuro. Com essa dis-
cretizagao, os problemas considerados de dificil solucao analitica, devido as geometrias de
diferentes caracteristicas e condigoes de contorno distintas, tornam-se problemas discretos
simples e de implementacao computacional relativamente facil. Portanto, a importancia
dos métodos numéricos consiste no fato de que apenas problemas simples em eletromag-

netismo podem ser solucionados analiticamente.

2.2.1 A célula de Yee e as equacoes de Maxwell

Considerando um meio isotropico, nao-dispersivo e com perdas elétricas, a propagacao
eletromagnética pode ser modelada utilizando-se as equagoes de Maxwell em sua forma

diferencial no dominio do tempo. As equacoes rotacionais de Maxwell sao dadas por:

- OH
E=—n— 2.
V x e (2.7)
(§]
V x H= 68;; + o, (2.8)

em que E é o vetor intensidade de campo elétrico (V/m), H é o vetor intensidade de

campo magnético (A/m), J = o E é o vetor densidade de corrente elétrica (A/m?) ¢ e, p e
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0 820, respectivamente, os parametros eletromagnéticos do meio: permissividade elétrica
(F/m), permeabilidade magnética (H/m) e condutividade elétrica (S/m).

A lei de Faraday (2.7) descreve como a circulagao de campo elétrico produz variagao
temporal do campo magnético. A lei de Ampere (2.8), corrigida por Maxwell, é dual a
(2.7) e leva em consideracao as perdas ohmicas. Expandindo as equagoes (2.7) e (2.8) em

coordenadas retangulares, tém-se:

agx _ ; @Ej, B 8@%) 7 (2.9)
agy B i (68% B 85) 7 (2.10)
agz _ ; (aany B %) (2.11)
¢
aaii;x _ 1 (a;;z - 6:9[? _ O,Ex> 7 (2.12)
a(iy _ 1 (8;? B 881;@ B UEy) | (2.13)

nas quais F,, E,, E. e H,, H,, H, sao as componentes do vetor intensidade de campo
elétrico e do vetor intensidade de campo magnético, respectivamente. Todas as compo-
nentes estao em funcao do tempo t e das coordenadas espaciais x,y e z.

O algoritmo de Yee discretiza as equagoes de Maxwell no tempo e no espaco, de modo
a facilitar os cdlculos. A solucao destas equacoes é obtida partindo-se da representacao da
regiao de andlise do problema por um conjunto de paralelepipedos, denominados células
de Yee. Em cada célula do dominio de andlise, as componentes de campo elétrico estao
localizadas no centro das arestas e as de campo magnético no centro de suas faces, de
acordo com a Fig. 2.9. A posigao (z,y, z) dos pontos da regiao de andlise é dada pelas

coordenadas z = Az, y = jAy e z = kAz, sendo (1, ], k) a posigao discreta de uma
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célula de Yee do dominio e Az, Ay e Az os incrementos espaciais relativos a =, y e
z, respectivamente. Verifica-se, também, que as componentes de campo magnético sao
defasadas no tempo das componentes de campo elétrico pelo intervalo At/2, em que At

é o incremento temporal.

Figura 2.9: Célula de Yee e a disposi¢ao das componentes de campo elétrico e magnético.

4 Ez HXx Az

As equacgoes de atualizacao para as componentes cartesianas de E e H sio obtidas a
partir da célula de Yee [43] e da aproximagao centrada das derivadas [44]. Para efeito de
exemplificacao, as componentes x dos campos elétrico e magnético podem ser aproximadas

por:

o _ gn 1—0%
seegan ~ Peergan \ 1000 )
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n—l—% o n—i—%
+ Ay z (i+3.5+3.k) z (i+%.5—1 k)
€ (1 + 0%) Ay
ntg T
B Ay Hy (i+3.5.k+%) Hy (i+3.5k—13) (2.15)
€ (1 + a%) A,
e
n—l—% . n—%
¢ (ijtgkty) — Tz (m‘+§,k+%)+
Ay Ey (bj+g.htl) Ey (i,5+%5,k) E; (ij+1k+3) 14 (4k+1) 516
T A B A (2.16)
H 2 Y

2.2.2 Precisao e estabilidade

E necessério atender a condicoes que garantam precisao e estabilidade para assegurar
que os valores computados através do método FDTD convirjam para a solucao analitica,
minimizando a dispersao numérica. As aproximacoes nos calculos criam erros que sao
propagados, acumulando desvios de fase e de magnitude que, em certas condigoes, im-
pedem que fendémenos fisicos sejam representados adequadamente [46]. Desta forma, é
preciso estabelecer critérios para que as equagoes (2.15)-(2.16) convirjam para a solugao
exata. Este processo estd relacionado aos incrementos espaciais A,, A, e A, juntamente
com o incremento temporal A;.

Para garantir a precisao e minimizar estes efeitos numéricos de dispersao, deve-se
ter pelo menos 10 células para representar o menor comprimento de onda propagante

Amin [47], 0 qual é dado por

/l) .
Amin = 2 2.17
fmaa: ( )

em que v, ¢ a velocidade minima de propagacao da onda no espaco de andlise e f,,4. a

maxima frequéncia com energia significativa no espectro do pulso propagante. Entao, o
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incremento espacial obedece ao seguinte critério:

Aos
A < 2.18
vy < o (218)

O incremento temporal A;, que esta associado com a maxima distancia que a onda
ird percorrer dentro da célula, neste caso a diagonal, pode ser representado pela condigao

de Courant [48]:

At < ! (2.19)

1 1 1’
Umaz\/ Agz T A2 + X2

na qual Ve = 1/\/Hmin€min ¢ a velocidade méxima da onda eletromagnética na regiao

de anédlise. A condigao (2.19) é demonstrada para o método FDTD por Taflove e Brodwin

em [44].

2.2.3 A truncagem do método FDTD por CPML

Para que problemas abertos de eletromagnetismo sejam solucionados numericamente,
usando somente as equagoes mostradas na secao anterior, sao necessarias malhas com
quantidades infinitas de células, além de um nimero infinito de iteragoes. Logo, este
processo seria inviavel computacionalmente. Em virtude disso, foram propostas técnicas
de truncagem, aplicadas geralmente nas bordas ou limites da malha computacional para
evitar reflexoes. Com a truncagem, a propagacao da onda eletromagnética se comporta
de tal forma que a onda é absorvida nos limites da malha computacional, pois ao incidir
na fronteira a onda sofre atenuacao e praticamente nao retorna a regiao de andlise. As
técnicas apresentadas em [49], [50] e [51] sdo conhecidas como ABCs (Absorbing Boundary
Conditions) e algumas sao chamadas de PML (Perfectly Matched Layer), pois baseiam-se
na ideia de camadas perfeitamente casadas com a regiao de analise.

Neste trabalho, a absor¢ao das ondas foi feita por meio da técnica CPML [45] (Convo-
lutional Perfectly Matched Layer). Uma das vantagens dessa técnica é que as ondas sao
absorvidas em meios isotrépicos e homogeéneos, bem como em meios nao homogéneos, dis-

persivos, com perdas ou meios anisotrépicos nao-lineares. Além disso, a CPML apresenta
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economia de memoria em comparagao com a terminacao de uma formulacao tradicional
da PML [45].
Na formulacao CPML, realiza-se um mapeamento complexo das coordenadas espaciais.

No dominio da frequéncia, a equacao (2.12) adquirida pela lei de Ampere, é dada por

10H, 10H,
sy Oy s, 0z

jweEy + 0Ey = (2.20)

em que s; é uma fungao da frequéncia, originalmente proposta por Berenger, definida pela

equacao:

slzl—i-,L,(l::c,youz). (2.21)

A equagao (2.20) é entao transformada para o dominio do tempo, e obtém-se:

OE, oH, _ . 0H,

na qual 5;(t) é a transformada inversa de Fourier da funcdo s; ' [45] e * denota a operacao

+0oE, =75,(t) *

de convolucao.

No lado direito da equagao (2.22) é utilizado o método de convolugao recursiva, origi-
nalmente proposto por Luebbers, et al [52]. O método da CPML baseia-se na introdugao
da funcao 5; nas equagoes de Maxwell no dominio do tempo, conforme definido em (2.22).
Para garantir absorcao de sinais de baixa frequéncia, (2.21) é modificada para a seguinte

expressao [45]:

)

——— (l=z,youz 2.23
(= ayou) (223)

S = K| +
onde g e 0; sao assumidos como reais e positivos e k; € real e maior ou igual a 1.
Em seguida, usando-se a teoria da transformada de Fourier, pode-se mostrar que 5;(t)

é dada por:
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em que §(t) é a fun¢ao impulso unitario e u(t) a fungao degrau. A partir de (2.22) e de

(2.24), obtém-se, no dominio do tempo, a equagao:

67"60% + O-Ez - ! aHZ - iaHy + Cy(t> * 8HZ - gz(t) * i%

ot - Ky Oy K, 02 dy Kk, Oz

(2.25)

Para permitir a representacao eficiente das convolugoes em (2.25), a resposta discreta

ao impulso para ((t) é definida por:

(m+1)At (m+l)At
Zp,(m) :/A CZ(T>dT:—i/ exp {— (Ul+ OC)T} dr

€0 KJIQ mAy €EoRy €0

A
— q; exp [_ (Ul + a) m t] , (2.26)
Ki €0
na qual
0y 9 Ay
S — — (= — | —=15. 2.27
a (oyk1 + Kiay) {exp { (/il i al) €0 } } (2.27)

Discretizando a equagao (2.25) e utilizando (2.26) e (2.27), tem-se:

En+1 g E;H_l

n
Tr., 1 . Tr., 1 . 1 + Em 1 .
i+35,5,k i+5,5,k i+ 5,5,k i+35,5,k
€-€0 A +o 5
t
n—o—% n—o—% n—l—% n—o—%
TS RSN Pivd -tk Yir L gkt Yir k-3
I{yAy '%zAz
n—m—i—% n—m—f—% n—m—f—% n—m-{—%
ol Fiplgde TRl Lk s Yirdjerd — Vgl je-1
m=0 Y m=0 z

Cada convolucao discreta em (2.28) é computacionalmente invidvel, pois seria aplicada

a todas as componentes de campo, de todas as células da CPML, e dependeria de todos os
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instantes de tempo passados. Felizmente, a convolugao recursiva proposta em [52] pode
ser aplicada, devido a forma exponencial de Zy,(m). Por fim, um conjunto de expressoes

auxiliares ¥, é introduzido e implementado em (2.28), da seguinte forma:

n

n+1 n EnJrl
Tivd gk Titd gk Tit gk Tit gk
€r€0 A +0o 5
t
n+i Hm—% n+3 n+3
_ Gbathe Fitda-gk Vi diked Yird b3
I{yAy /’szz
IR nts (2.29)
Vi Lk it d gk’ ’
sendo
1 1 HT
nti n—1 i+ d. itk i+5.i-%.k
e, 2 =b,Ve,, > a 22 2= 2.30
itk gk YT L tay Ay ’ ( )
n—i—% n—i—%
1 1 Yool oyl ALY 1 1
n+3 b \I/n_§ i+5,5,k+5 it5.0,k—5
= ‘ +a 2.31
Ea,zz %,j,k z 612,+%’j’k z AZ Y ( )
(2.32)

A
by = exp {— (:—I—al) eﬂ (I =x,youz)

e a; dado por (2.27). Expressoes similares sao obtidas para os campos restantes.

Esta formulagao é estavel dentro do limite de Courant (2.19) para valores positivos de

07 e g e para valores reais de xk; > 1.
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Capitulo 3

Formulacao FDTD desenvolvida

3.1 Formulacao matematica

O comportamento dispersivo na faixa de frequéncias da intrabanda do grafeno pode

ser modelado pela condutividade superficial

a—(@:‘j( ! ) (3.1)

jw +2I"

a qual é uma aproximagao da féormula de Kubo [8]. Em (3.1), I' = 1/(27), d é a espessura

da folha de grafeno [5] e

2
_ q:ksT ([ pec —pe/kpT
o= s <kBT+2ln(1+€ B )),

em que 7y € o tempo de relaxacao, ¢, a carga do elétron, kg a constante de Boltzmann,
T a temperatura, h a constante de Planck reduzida e p. o potencial quimico [§].

Tal como demonstrado em [11, 15], incorporar uma folha fina condutiva na grade
FDTD 3D (no espago livre) produz uma condutividade efetiva 6.4 = (d/A), na qual A
¢ a aresta de uma célula de Yee ctibica. Por meio do cédlculo da transformada inversa de

Fourier de d.¢, pode-se obter a condutividade efetiva

o(t) = Gee ™ t >0, (3.2)
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em que Go = o*/A. Nas equagoes de Maxwell

oD - H

- — H .

5 T =V % (3.3)
€

0B -

= E A4

T V x E, (3.4)

com D(t) = eE(t) e B(t) = pH(t), para o calculo da densidade de corrente .J, pode-se

usar a condutividade (3.2), de forma que a convolugao

T = [ "Bt — )o(r)dr (3.5)

é calculada para as densidades de corrente tangenciais ao grafeno. Para este problema, a

lei de Ampere em (3.3) se torna

ea;j 4 (/Otﬁ(t _ T)a(r)dT) _ Vi (3.6)

Devido ao comportamento exponencial de o(t) em (3.2), é possivel calcular a con-
volugao em (3.6) por um processo recursivo usando a técnica PLRC descrita em [14].

A fim de simplificar a demonstracao do método, tratar-se-4 o problema para uma
dimensao espacial e o tempo. Utilizam-se E, e H, como as componentes de campo para
uma onda propagando-se paralelamente a direcao x.

Levando em consideracao que 7 = mAt e que E ¢ H sdo calculados respectivamente
nos instantes discretos FDTD n e n + % (conforme ilustrado na Fig. 3.1), obtém-se para

agy + J, em (3.3) e (3.6) a seguinte expressao:

o termo

Figura 3.1: Exemplo de malha temporal utilizada no método FDTD.
t=0 L= At t=2At

O—E—-o0 B—C0—8—0 >t (s)
Ey Hz Ey Hz

t=At/2 t=34t/2
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oD, nta Ertt — B T gy
{8t+Jy} NE( N 2 -

Entl _ pn 1 rnt+l)At
= (B ey [ Bpatryar +
0

1 nAt

+§ ; E;_ma(T)dT, (3.7)

em que t = nAt e a densidade de corrente média 3 (J;H + J;) ¢ usada em (3.7) para
estabelecer a sincronizacao entre J, e H, em (3.6).

A funcao F, pode ser considerada constante durante cada passo discreto FDTD. Por-

tanto, pode-se escrever uma aproximagao linear por intervalos da seguinte forma:

" n—1 I (m+1)At
LRI | el (3.8)

Aplicando (3.8) para J}' e J;*', extraindo o primeiro termo (m = 0) de J;*' e

agrupando os somatérios restantes, (3.7) se torna

1
oD i Ert — BN
Goren) = (B

ot At
ot [T o+
5By olmdr
1 n—1 (m+2)At p (m+1)At p
s B . 3.9
+2mZ::0 "y ( "y o(r)dr + . o(T) 7') (3.9)

Para simplificar a notac¢do em (3.9), definem-se as fungoes

oo (i) = /WEZ:UM o (r,i)dr (3.10)
Sn(i) = Tm(3) + Tmsa (4), (3.11)

em que x = tAx. Como resultado, da lei de Ampere e (3.9)-(3.11), verifica-se que

E;Hl (i) = ’ (3.12)
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em que (V X ﬁ) é a componente y de V x He \I/Z(z) ¢ a seguinte convolucao para a

Y

i-ésima célula FDTD:

n—1

Ur(i) = > By ™ (i)Sm(i). (3.13)

m=0

Neste ponto, pode-se notar que o célculo de (3.12) é computacionalmente inviavel por
causa da presente forma de (3.13). Por isso, o objetivo aqui é obter uma equagao recursiva
FDTD para ¥} em (3.13). Substituindo (3.2) em (3.10), obtém-se

N (m~+1)At ors
om (i) = Gee = Tdr (3.14)

mAt

e apoOs a integracao

G
O'm(l) — 27]? (6—2FmAt o 6—2F(m+1)At>‘ (315)
De (3.15), nota-se que
G
Um+1(i) _ Tg (672F(m+1)At o 672F(m+2)At)i _ 672FAto_m(Z-). (316)
Adicionalmente, de (3.11) e (3.16), tem-se a relac¢ao recursiva
Spna1(i) = e A8 (4). (3.17)

Como consequéncia, as expressoes (3.13) e (3.17) levam a simples equacao de atualizagao

recursiva FDTD para (3.13), dada por

(i) = EJ(i)So(i) + e 22wt (4), (3.18)

com ¥)(i) = 0. Uma vez que (3.18) é calculado, E, pode ser atualizado com (3.12).
Observa-se que op = (1 - e*ZFAt) Ge/(2T) e Sy = (1 - 6*4FA"/) Gc/(2T") sao obtidas de
(3.15) e (3.11).

A Fig. 3.2 ilustra o algoritmo desenvolvido para realizar simulagoes FDTD, com uso
da formulacao proposta neste trabalho para modelagem de folhas de grafeno na faixa de

intrabanda.
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Figura 3.2: Fluxograma do algoritmo para geracao de resultados, com uso da formulagao

FDTD proposta.

Calcula as constantes o,e SO

Componente o. de E

Calcula W, [(3.18)] nas folhas de grafeno

!

Calcula E"*' [(3.12)]

n+1

Calcula E,,
discretizando (3.3)

\
Aplica condi¢cfes de contorno para metais |

A
Fonte de corrente

v

Atualiza H

discretizando (3.4)

Calcula Ve I nos
- .
Salva Vel pontos de interesse

Cria curvas de tensao
(V) e corrente (/)
nos pontos de
interesse

l

Calcula transjormaNdas
de Fourier V(f) e I(f)

Calcula a impedancia
Z=V(H/i()

v

Cria as curvas de
impedancia
(RE{Z} e IM{Z})

Fim
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Capitulo 4

Resultados

4.1 Validacao da formulacao numeérica proposta

A fim de validar a metodologia FDTD desenvolvida neste trabalho, duas antenas
baseadas em grafeno propostas em [3] foram modeladas com ela. Ambas consistem em
duas folhas de grafeno coplanares posicionadas em um substrato de vidro semi-infinito
com €, = 3,8 e 0 = 0 conforme ilustrado na Fig. 4.1. As folhas estao separadas por
um gap de S, = 3 pm para as duas antenas. A antena 1 é descrita pelos parametros
L =17 ym, W = 10 pm e pu. = 0,13 eV e a antena 2 é caracterizada por L = 23 um,
W =20 pm e p, = 0,25 eV.

A Fig. 4.2(a) apresenta uma parte da folha de grafeno na malha 3D. As componentes
E, e E, do vetor campo elétrico E nas folhas de grafeno (indicadas nas Figs. 4.2 (a) e
(b)) foram calculadas utilizando a técnica proposta. Esses campos produzem a densidade
de corrente dada por (3.5). As outras componentes de campo foram calculadas pelas
suas correspondentes equagoes FDTD originais. A fim de evitar problemas de precisao

—2LAt foram

numérica durante o célculo de (3.12) e (3.18), os coeficientes oy, So, G, € €
calculados por meio do uso da biblioteca Multiple Precision library GMP/MPFR da GNU.

Os resultados em [3] foram obtidos por meio do simulador FEM no dominio da



35

Figura 4.1: Antena de grafeno [3] modelada para validagao do método proposto.
==Vidro
== Grafeno

Fonte de
corrent

Figura 4.2: Grafeno modelado no espaco FDTD: (a) uma parte da folha no espago 3D e
(b) duas folhas de grafeno, os eletrodos A e B (PEC) e a fonte de corrente. E, e E, sao

as componentes de campo elétrico nas folhas de grafeno.

Yy
Yy

| | A . A . A . A Folha de
! ! A 4 4 4 | grafeno
! . ! E Eletrodo B
jpk+1) | 1y PE.C.
Folha de grafeno A L S Fonte de
Z — — X A A A A corrente
y ! ! Eletrodo A
L’ R ' PE.C.
i),k
X (i.j.k) A= A= A= A Folha de
o Exhk & 4 4 | grafeno
(i+1,j,k) » 1 p 1y X
@ Ey (b oy

frequéncia HFSS e no presente trabalho foi concebida a estrutura de excitagao ilustrada
na Fig. 4.2(b), a qual consiste em uma fonte de corrente localizada no plano da antena
entre dois eletrodos perfeitamente condutores (PEC) A e B. Os eletrodos metélicos fo-

ram inseridos no modelo FDTD exclusivamente porque eles foram utilizados na porta de
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excitagao do HF'SS. Os eletrodos possuem 500 nm de largura.

As densidades de corrente J, no gap da antena seguem um pulso monociclo de acordo
com a fonte de corrente soft [11] implementada. A maior parte da energia do pulso esta
contida na faixa espectral 0,2-1,8 THz. As impedancias das antenas foram calculadas por
meio das transformadas de Fourier V(f) e I(f) do transitério de tensdo V (t) = 3 E, A,
produzido entre os eletrodos e o transitorio de corrente total /(t) injetado no eletrodo B
(Fig. 4.2(b)). As tensodes V() e correntes totais I(t) obtidas para ambas as antenas sao

apresentadas na Fig. 4.3.

Figura 4.3: Sinais transitérios: (a) correntes totais que fluem para o eletrodo B e (b)

tensoes no gap.

801 101
] '\ Antena?2 1
<é 40 : S 6 | Antena 1
E Antena 1 o
§-40] "
.80 J Antena 2
07 09 11 1,3 0 2 4 6 8
Tempo (ps) Tempo (ps)
(@) (b)

Para as antenas de grafeno modeladas pelo método FDTD, foram utilizadas células de
Yee ctibicas com A = 500 nm (passo espacial) e definida uma malha 96x90x 71. A antena
1 foi simulada também com A = 250 nm e A = 125 nm. O dominio computacional foi
truncado pelo uso da formulagdo CPML [11] e a estabilidade numérica foi obtida quando
definiu-se A; como 99% do limite de Courant [11].

A Fig. 4.4 apresenta a comparacao entre curvas de impedancia obtidas com a for-
mula¢ao PLRC-FDTD proposta neste trabalho e os resultados de [3] para as mesmas
antenas. Pode-se observar que para A = 500 nm os resultados concordam bem em termos
de frequéncias de ressonancia (em que a parte imaginaria da impedancia é nula). Peque-

nos desvios sao observados para os picos da parte real da impedancia para a antena 1
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(aproximadamente 4%) e para a antena 2 (aproximadamente 1,5%). A Fig. 4.4 também
apresenta curvas de impedancia obtidas para a antena 1 com niveis de discretizagao mai-
ores (A =250 nm e A = 125 nm).

Observa-se que 1) todas as frequéncias de ressonancia ainda estao préximas as dadas
em [3] e deslocamentos muito pequenos sao observados, como esperado, e 2) os picos da
parte real da impedéancia convergem para os valores dados por [3]. Isso significa que a
formulagao proposta pode modelar a espessura do grafeno d independentemente de A,
desde que A > d/2 e A < A\yin/10. Modificagoes nos resultados devem-se simplesmente
ao aumento da precisao no calculo numérico das derivadas nas equagoes de Maxwell e a
correspondente reducao da dispersao numérica [11].

Finalmente, a Fig. 4.5 apresenta a distribuicao espacial de corrente para a antena 1 na
frequéncia de ressonancia 1,02 THz, obtida via transformadas de Fourier discretas. Este

resultado também concorda plenamente com o diagrama de corrente em [3].

Figura 4.4: Validagao do método proposto: curvas das partes real (RE) e imaginéria (IM)

das impedancias das antenas 1 e 2.
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Figura 4.5: Distribuicao de corrente nas folhas de grafeno para a antena 1, f = 1,02 THz.

0,5/| 2um_ 10um _,17um

4.1.1 Ajuste da frequéncia de ressonancia

Nesta secao, realiza-se a andlise de um exemplo de antenas de grafeno apresentadas
na Fig. 4.1, com uso da técnica FDTD desenvolvida. Ele consiste do crescimento gradual
da largura das folhas de grafeno, conforme ilustrado pela Fig. 4.6(a). Entao, lida-se com
uma antena bow-tie.

Para a antena ilustrada na Fig. 4.6, a largura da antena 1 é progressivamente au-
mentada partindo dos eletrodos metdlicos de 10 ym a 16 um no final. O comprimento
do dispositivo inicial (antena 1) foi mantido. Esta modificagdo geométrica da antena re-
tangular usual pode ser usada para modificar a frequéncia de ressonancia. A Fig. 4.6(b)
apresenta a comparacao das curvas de impedancia para a antena 1 e para a antena bow-
tie. Nota-se que as ressonancias foram deslocadas de 1,35 THz para 1,237 THz e de 1,02
THz para 0,90 THz. Esse efeito pode ser entendido analisando-se as Figs. 4.5 e 4.6(a),
nas quais verifica-se que a geometria bow-tie forca a maior parte da corrente a fluir em

trajetorias maiores do que os caminhos nos quais a corrente flui na antena com geome-
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tria retangular. Este efeito é esperado e mostra a consisténcia fisica do modelo numérico

desenvolvido.

Figura 4.6: Antena bow-tie de grafeno: (a) geometria e distribuigao de corrente, f = 0,90

THz e (b) impedancia Z.
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4.2 Antena de grafeno com controle dinamico do di-
agrama de radiacao

Como contribuicao adicional, nesta secao é apresentado um novo dispositivo cujo
funcionamento é baseado na variacao do potencial quimico das folhas de grafeno que
o compdem. Esta antena é formada por um dipolo (cuja geometria é apresentada em [3])
e dois elementos parasitas de grafeno, incluidos em lados opostos do referido dispositivo,
com dimensoes iguais. Os elementos parasitas interagem com o dipolo de maneira a al-
terar o fluxo de corrente nas folhas de grafeno, o que determina um padrao de radiacao
caracteristico para cada conjunto de potenciais quimicos utilizados na antena. O controle
do diagrama é realizado através da modificagao do potencial eletroquimico das folhas de

grafeno postas as proximidades da antena dipolo (também de grafeno).

4.2.1 Descricao do projeto e do sistema de funcionamento

Conforme indicado na Fig. 4.7(a), as dimensoes do dipolo sdo as mesmas da antena 2
de [3] (L =23 pm e W = 20 pum) e os elementos parasitas tém dimensoes L, = 18 um e
W, =20 pm. A distancia entre os elementos parasitas e o dipolo ¢ d, = 1 pm. O potencial
quimico das folhas pertencentes ao dipolo é . e o das que formam os elementos parasitas
1 e 2 sao, respectivamente, fi.1 € fico.

A anélise da antena no espaco livre foi realizada com uso do software HFSS e os resul-
tados sao comparados aos obtidos com a formulacao FDTD desenvolvida neste trabalho.
Nas simulacoes executadas no software HFSS, a antena é excitada por uma porta de ele-
mentos concentrados (lumped port) de alta impedancia (1 MS2). Dessa forma, a regido da
fonte (Fig 4.7(a)) funciona praticamente como espago livre, de modo que é considerado,
entre os eletrodos da antena, apenas o campo imposto pela fonte, semelhantemente a
analise realizada nas nossas simulagoes FDTD. Isso permite o estudo do desempenho da

antena em funcao da impedancia da fonte de alimentacao a ser utilizada em determinada
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Figura 4.7: (a) Geometria da antena proposta para controle do diagrama de radiagao. (b)
Malha computacional utilizada no HFSS, (c¢) com destaque em uma regiao que contém

um eletrodo metélico.
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aplicacao [53].

A malha computacional utilizada no HFSS foi construida de modo que a menor
dimensao de cada objeto que a compoe é representada por pelo menos 8 elementos
(triangulos), a fim de atender ao critério de precisdao do método dos elementos finitos
(FEM). Isto é indicado nas Figs. 4.7(b) e 4.7(c).

Nesta parte do trabalho, o principal objetivo é utilizar refletores de grafeno préximos
ao dipolo previamente analisado (Fig. 4.7(a)). A ideia é que, como o grafeno pode
ter suas caracteristicas elétricas controladas através do potencial eletroquimico, possa-
se impor algum controle sobre o diagrama de radiacao da antena de forma inteligente.
Portanto, visa-se obter uma smart antenna de grafeno do ponto de vista do diagrama de

radiagao.
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Nas configuragoes propostas neste trabalho, definidas na Tabela 4.1, obtidas apds a re-
alizagao de vérias simulagbes numéricas (com varias combinagoes de potenciais quimicos),
verificou-se que o controle do diagrama de radiacao do dispositivo é realizado através da

variagao dos potenciais fi. € fie2, mantendo-se o dipolo com p = 0,3 eV.

Tabela 4.1: Lista de configuracoes do dispositivo.

Configuracao | feo fhel fhe2

1 0,3eV |0,1eV |0,3eV
2 0,3eV |0,3eV |0,1eV
3 0,3eV | 0,01 eV | 0,01 eV

Com base na Fig. 4.8(b), observa-se que a primeira ressonancia da antena ocorre na
frequéncia de 1,775 THz, na configuracao 1, e na frequéncia de 1,778 THz, na segunda
configuracao. Na configuracao em que p.; = e = 0,01 €V, a primeira ressonancia do
dispositivo ocorre na frequéncia de 1,952 THz. Além disso, de acordo com a Fig. 4.8(a), na
faixa em que ocorre a primeira ressonancia da antena para as configuragoes consideradas,
a sua resisténcia assume valores no intervalo de 20 a 130 €2 aproximadamente. Portanto,
para que haja um bom casamento de impedancias, sugere-se o uso de um fotodiodo
fotomixer para excitar a antena, o qual possui a impedancia de aproximadamente 25 2
conforme descrito em [54]. Para efeito de comparagao, note na Fig. 4.4 que a antena 1
tem resisténcia de aproximadamente 1000 ohms na ressonancia utilizada em [3] e que tal
antena ¢ excitada por um fotomixer com impedancia de aproximadamente 10.000 ohms.

A Fig. 4.9 apresenta as curvas de perda de retorno para as trés configuragoes utilizadas.

O calculo da perda de retorno é dado pela equacao
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Figura 4.8: Impedancia de entrada da antena proposta: (a) parte real e (b) parte ima-
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na qual o coeficiente de reflexao I' é dado pela relacao

T — Zantena - Zfotodiodo (4 2)
Zantena + Zfotodiodo ’

sendo Z fotodiodo = 25 € [54]. Devido a diferenca entre as frequéncias de ressonancia do
dispositivo nas trés configuragoes (Fig. 4.8(b)), a frequéncia de operagao da antena foi
selecionada como a frequéncia na qual as trés curvas de perda de retorno se interceptam,
de maneira que o nivel de perda de retorno é admissivel para os trés casos. Dessa forma, o
dispositivo opera na frequéncia de 1,84 THz e possui perda de retorno em torno de -6 dB
— muito abaixo do nivel de referéncia especificado na literatura para este tipo de antena
(-3 dB) para a faixa de frequéncias em consideragao [54].

Os diagramas de radiacao que podem ser obtidos para o dispositivo na sua frequéncia
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Figura 4.9: Perda de retorno da antena proposta, com Zg = Z fotodiodo = 25 €.
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de operagao (1,84 THz) sdo apresentados nas Figs. 4.10 e 4.11. Para cada configuracao, o
diagrama esta normalizado em relagao ao ganho maximo da antena formada apenas pelo
dipolo com u. = 0,3 eV, no espaco livre, sem os parasitas. A Fig. 4.10 indica o diagrama
de radiagao obtido para a primeira configuracao, o qual possui o l6bulo principal na direcao
do elemento parasita 1, considerando-se o plano zy (0 = 90°). Esse comportamento pode
ser explicado pela distribui¢ao de corrente ilustrada na Fig. 4.12(a), em que o fluxo de
corrente no parasita 1 é desprezivel em relagao ao fluxo nos demais elementos da antena.
Na Fig. 4.10, também, apresenta-se o diagrama de radiacao calculado na configuragao
em que e = 0,3 eV e puo = 0,1 eV. A simetria observada entre este e o diagrama
na configuragdo 1 é possivel devido ao uso de dois elementos parasitas. Logo, nesta

configuracgao, o 16bulo principal do diagrama esta direcionado para o parasita 2, no plano

zy (6 =90°).
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Portanto, com base nas Figs. 4.12(a) e 4.12(b), o direcionamento do diagrama de
radiacao do dispositivo para ¢ = 0° ou ¢ = 180° resulta do acoplamento entre o dipolo
e o elemento parasita que possui p. = 0,3 €V, de modo que o diagrama de radiagao
resultante é direcionado para o elemento em que ha o menor fluxo de corrente (perdas
menores).

Em sintese, pode-se dizer que elementos parasitas que nao apresentam correntes in-
duzidas em niveis significativos funcionam como elementos praticamente transparentes e
folhas parasitas com correntes induzidas com magnitudes significativas (comparaveis aos
niveis das correntes na antena dipolo) funcionam como elementos refletores. O estado
das folhas de grafeno (transparente ou refletor) pode ser controlado com a alteragao de
seus potenciais eletroquimicos. Confirmando esta ideia, tem-se que na configuracao 3,
cujo diagrama esta ilustrado na Fig. 4.11, a distribuicao de corrente é semelhante ao
da antena sem os elementos parasitas (Fig. 4.5). Isto ocorre porque a intensidade das
correntes que fluem tanto no parasita 1 quanto no parasita 2 é desprezivel em relagao aos
niveis de corrente presentes no dipolo quando . = 0,01 eV e pe» = 0,01 eV, conforme
indicado na Fig. 4.12(c). Além disso, é importante observar que o acoplamento gerado
nas configuracoes 1 e 2 reduz fortemente, e de forma conveniente, o ganho da antena no
plano yz (¢ = 90°), como pode ser visto nos resultados mostrados pela Fig. 4.10(c).

A Tabela 4.2 apresenta caracteristicas de desempenho do dispositivo proposto e da an-
tena formada apenas pelo dipolo. A primeira informacao indicada na Tabela é a eficiéncia

total (€o1a1), cujo calculo é dado pela equacao [53]

€total = €rad X €casamento — €rad X (]-_ | r |2) ) (43)

na qual €.,4 € a eficiencia de radiagao. Embora a eficiéncia total do dispositivo nas
configuracoes 1 e 2 seja em torno de cinco vezes menor que a da antena de referéncia,
nestas combinagoes de fi.1 € [ie, a antena é aproximadamente trés vezes mais diretiva (no
plano zy) e apresenta altas relagdes frente-costa (front-to-back ratio - FBR). Dessa forma,

o dispositivo pode ser utilizado em aplicagoes nas quais objetiva-se minimizar a emissao
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Figura 4.10: Diagrama de radiacao para as configuracoes 1 e 2, na frequéncia de 1,84

THz, nos planos: (a) 8 =90°, (b) ¢ =0°e (c) ¢ = 90°. Em todos os casos, pn = 0,3 eV.
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Ganho normalizado
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(ou recepcao) de energia eletromagnética nas diregoes de ganho reduzido controladamente
através do arranjo proposto neste trabalho. O dispositivo da Fig. 4.7, nas configuracoes
1 ou 2, apresenta ganho mdximo maior que 50% do obtido pela antena de referéncia no

plano xy. Matematicamente, o ganho é calculado pelo produto

G (07 ¢) = €raaD (07 ¢) ) (44)

no qual D (0,¢) é a diretividade. Na configuracao 3, além de possuir um diagrama de
radiacao bastante semelhante ao da antena constituida apenas pelo dipolo, o disposi-
tivo apresenta grande similaridade em suas caracteristicas de radiagao, sendo que a sua
eficiéncia é apenas 5% menor que a da antena de referéncia e o ganho méaximo obtido no

plano zy é aproximadamente 7% menor.
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Figura 4.11: Diagrama de radiacao para as configuracoes 1 e 3, na frequéncia de 1,84

THz, nos planos: (a) 8 =90°, (b) ¢ =0°e (c) ¢ = 90°. Em todos os casos, pn = 0,3 eV.
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Portanto, com o dispositivo proposto neste trabalho, é possivel obter, além dos padroes
diretivos controlados, o diagrama de radiacao caracteristico de uma antena dipolo, com
desempenho bastante similar (configuracao 3). Os padroes de radiagao podem ser direci-
onados para ¢ = 0° ou ¢ = 90°, com ganho méximo de 53% do calculado para a antena

dipolo utilizada como referéncia.

4.2.2 Validagao adicional da formulacao proposta

Com o intuito de ratificar a consisténcia da formulacao FDTD proposta neste trabalho,
nesta secao, as comparacoes entre as curvas de impedancia para as trés configuracoes do
dispositivo analisado, obtidas por meio do método proposto e as calculadas via HFSS, sao

apresentadas. A obtencao das curvas com uso do FDTD seguiu a descrigao realizada na
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Figura 4.12: Distribuicao de corrente do dispositivo nas configuragoes (a) 1, (b) 2 e (c) 3.
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Tabela 4.2: Caracteristicas do dispositivo em cada configuracao: eficiéncia total, diretivi-

dade, relacao frente-costa e ganho.

Ganho méximo

Diretividade
0=90" | ¢=0° ¢ = 90°
Etotal maxima FBR
(Plano xy) | (Plano zx) | (Plano yz)
(0 =90°)
Somente o dipolo — e 0 — 0° 0 0
PO 26,54% | 1,67 L | @=0) )| ( )
(referéncia) 0,51 0.53 053
= 180° 0 = 90° 0 = (°
Configuracao 1 481% | ~4 97 (¢ ) | ( ) | ( )
0,27 0,27 0,08
— 00 6 — 900 9 _ Oo
Configuracgao 2 498% | ~4 27 (¢ ) ( ) ( )
0,27 0,27 0,08
— 00 9 — 900 0 — Oo
Configuragao 3 21,68% | 1,67 1 (¢ ) ( ) ( )
0,5 0,49 0,49
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secao 4.1.

A Fig. 4.13 ilustra as curvas de impedancia, calculadas para diferentes niveis de
discretizagao espacial, do dispositivo na configuragdo 1 (Tabela 4.1). Analisando-se o
valor de pico da curva relativa a parte real da impedancia obtida com A = 0,5 um, tem-se
que tal valor é 16,4% maior que o valor de pico calculado pelo simulador no dominio da
frequéncia. Na curva calculada com A = 0,25 pum, porém, a diferenca entre os valores de
pico é de 11,7%. Entretanto, utilizando-se um nivel de discretizacao quatro vezes maior
que o inicial, obtém-se a diferenca de apenas 3,48% entre os valores de pico da parte real
das impedancias calculadas. As oscilagoes observadas em torno das frequéncias de 1,2 e
1,4 THz nas curvas geradas por meio do FDTD nao estao notaveis da mesma maneira no
grafico levantado via HF'SS, visto que nas simulacoes realizadas neste software utilizou-se
0,05 THz como incremento entre as frequéncias para as quais a impedancia foi calculada,
a fim de se reduzir o tempo total do conjunto de simulagoes (devido a necessidade de
executar uma simulagao para cada valor que compoe o espectro de interesse em métodos
no dominio da frequéncia). Em relagao aos valores de reatancia (Fig. 4.13(b)), todas as
curvas calculadas via FDTD apresentam pequenas diferencas no valor de frequéncia de
ressonancia, abaixo de 5%, em comparacao com as ressonancias obtidas com uso do HFSS.
Porquanto foram calculadas as diferencas de 2,47%, 0,78% e 0,33% para, respectivamente,
as seguintes arestas de célula utilizadas no grid FDTD: A = 0,5 ym, A = 0,25 ym e
A = 0,125 pm. Portanto, nota-se que os resultados adquiridos pela formulagao proposta
convergem para os calculados via HFSS a medida que o nivel de discretizacao aumenta,
conforme informado na secao 4.1.

A Fig. 4.14 apresenta as curvas de impedancia do dispositivo nas configuracoes 2 e
3, adquiridas por meio da formulacao FDTD proposta, com uso de A = 0,125 um. De
modo geral, ha boa concordancia tanto entre as curvas de resisténcia quantro entre as
de reatancia, calculadas com uso dos dois métodos em consideracao, de forma que os

graficos obtidos via FDTD seguem a tendéncia dos graficos correspondentes levantados
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Figura 4.13: Comparacao entre a impedancia da configuragao 1 calculada pelo método

FEM e a obtida por meio do FDTD: (a) parte real e (b) parte imaginaria.
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pelo simulador no dominio da frequéncia. Na configuragao 2, a diferenca entre os valores de
pico das curvas de resisténcia é de 5,3% (6,8 ). Além disso, semelhantemente ao grafico
de resisténcia na configuracao 1, ha um pequeno desvio entre os valores de impedancia
nas frequéncias proximas a 1,2 e 1,4 THz devido ao numero de pontos utilizados para
representar a curva calculada no HFSS. Com base na Fig. 4.14(b), constata-se que as
curvas de reatancia adquiridas pelos dois métodos se sobrepoem praticamente em toda a
banda analisada, além de possuirem a diferenca de 0,09% (1,65 GHz) entre as frequéncias
adquiridas por meio de cada método nas quais ocorrem a primeira ressonancia. O valor de
pico da curva de resisténcia obtida pelo FDTD na configuracao 3 é 0,89% (0,925 €2) menor
que o calculado via HFSS. Por fim, as curvas de reatancia obtidas pelos dois métodos

(FDTD e FEM) também estao praticamente sobrepostas, o que ratifica a consisténcia dos
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resultados adquiridos pelo uso da formulacao proposta nesta faixa de frequéncias.

Figura 4.14: Comparacao entre as impedancias das configuragoes 2 e 3 calculadas pelo

método FEM e as obtidas por meio do FDTD: (a) parte real e (b) parte imaginaria.
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Capitulo 5

Consideracoes finais

5.1 Conclusao e sugestoes de trabalhos futuros

Neste trabalho, foi apresentada uma formulacao PLRC-FDTD para incluir a condu-
tividade efetiva de folhas de grafeno em malhas FDTD. Com a formulacao, é possivel
modelar folhas de grafeno em planos da malha de Yee em que as componentes do campo
elétrico tangenciais a tais folhas estao presentes. Isto permite a facil excitagao de antenas
por fontes de tensao ou corrente posicionadas coplanarmente as folhas. Duas antenas
retangulares com folhas de grafeno posicionadas sobre um substrato foram modeladas e
plena concordancia com resultados publicados na literatura foram observados. Uma geo-
metria bow-tie foi analisada e mostrou-se que esta pode ser projetada de modo a alterar
as ressonancias da antena de geometria retangular. Nota-se que a formulacao apresentada
pode ser usada nao somente para analise e projeto de antenas de grafeno, e sim também
para modelagem de outros dispositivos fotonicos.

Além disso, apresentou-se um novo dispositivo com controle dindmico do diagrama de
radiagao, cujo o funcionamento baseia-se na variagao do potencial quimico das folhas de
grafeno que o compoem. A analise desta antena no espaco livre foi realizada com auxilio

do software HFSS. Os resultados obtidos por este também foram utilizados para validar
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a formulacao FDTD proposta neste trabalho.

A partir disso, as sugestoes para trabalhos futuros sao:

e Desenvolver uma formulacao FDTD que também leve em consideracao o termo

relacionado a interbanda da condutividade elétrica superficial do grafeno;

e analisar o dispositivo com controle do diagrama de radiacao disposto sobre um

substrato;

e utilizar técnicas de otimizacao para a obtencao de antenas com controle fino do

diagrama de radiacdo (smart antenna).

5.2 Publicacao gerada

de Oliveira, R.M.S.; Rodrigues, N.R.N.M.; Dmitriev, V., “FDTD Formulation for
Graphene Modeling Based on Piecewise Linear Recursive Convolution and Thin Ma-
terial Sheets Techniques,” Antennas and Wireless Propagation Letters, IEEE | vol.14,
pp.767,770, 2015 doi: 10.1109/LAWP.2014.2378174
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