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Metamateriales nanoestructurados: avances en el
calculo de sus propiedades opticas

Nanostructured metamaterials: advances in the
calculation of their optical properties
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ABSTRACT: This article aims to present the work that has been done in recent years in the field
of nanostructured metamaterials. Mainly, the work done in the Center for Optical Research A. C.
in conjunction with the Institute of Physics of the UNAM. These works have focused on the devel-
opment of new theoretical models that explain the optical properties of nanostructured sys-
tems. In addition, these models have been implemented within high-performance computa-
tional packages, which has allowed the realization of precise numerical calculations, which allow
to know the physical quantities with which a material can be characterized; in this case, nano-
structured metamaterials. Mostly, these numerical calculations have been focused on the com-
putation of the dielectric function and non-linear susceptibility, being of great importance to be
able to predict its value precisely because they are two fundamental quantities in the under-
standing of the interaction of light with matter. In addition to this theoretical-numerical devel-
opment, some results obtained throughout this time are shown, where you can observe the
versatility and flexibility of calculations as well as the importance of having such methodologies
in material prediction, description and design “measure” of the needs. Finally, the future per-
spectives of this research are presented, as well as some of the most important challenges in
this regard.
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RESUMEN: Este articulo tiene como objetivo presentar el trabajo realizado en los Gltimos afios
en el campo de metamateriales nanoestructurados. Se muestran principalmente los trabajos
realizados en el Centro de Investigaciones en Optica A. C. en conjunto con el Instituto de Fisica
de la UNAM. Estos trabajos se han centrado en el desarrollo de nuevos modelos teoricos que
permitan explicar las propiedades dpticas de sistemas nanoestructurados. Ademas, dichos mo-
delos se han implementado dentro de paquetes computacionales de alto rendimiento, lo cual
ha posibilitado la realizacion de calculos numéricos precisos, mismos que permiten conocer las
cantidades fisicas con las que se puede caracterizar un material; en este caso, metamateriales
nanoestructurados. Mayoritariamente, dichos calculos numeéricos se han centrado en el com-
puto de la funcion dieléctrica y la susceptibilidad no lineal, siendo de suma importancia poder
predecir su valor de forma precisa por ser dos cantidades fundamentales en el entendimiento
de la interaccion de la luz con la materia. Ademas de este desarrollo tedrico-numérico, se
muestran algunos resultados importantes obtenidos a lo largo de este tiempo, donde se puede
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observar la versatilidad y flexibilidad de los calculos asi como la importancia de contar con
dichas metodologias en la prediccion, descripcion y disefio de materiales “a la medida” de las
necesidades. Por (ltimo, se presentan las perspectivas a futuro de esta investigacion, asi como
algunos de los retos mas importantes al respecto.

PALABRAS CLAVE: metamateriales, nanoestructuras, sistemas periodicos, homogeneizacion,
medio efectivo, propiedades 6pticas, optica no lineal, permitividad, susceptibilidad, polariza-
cion oOptica, dicroismo, generacion de segundo armonico, materiales no lineales.

Introduccion

La definicién més usual que se da para un metamaterial es la siguiente: “Un
metamaterial es aquel que no existe por si mismo en la naturaleza y que posee
propiedades mds alla de las atribuidas a los elementos de los cuales estd com-
puesto. El prefijo “meta” viene del griego que significa “mas alld”; la palabra
compuesta metamaterial, significa mas alld de un material”. Esta es una des-
cripcién muy general y suele dar una nocién de lo que se estd buscando con el
desarrollo cientifico y tecnolégico realizado en este campo; nuevos y mejores
materiales. En particular, un metamaterial es un material estructurado artifi-
cialmente que obtiene sus propiedades de su estructura en lugar de obtenerlas
de los materiales constituyentes. Un metamaterial tiene una escala de in-ho-
mogeneidad que es mucho mds pequenia que la longitud de onda de la luz con
la que este material interactiia, y su respuesta electromagnética se expresa en
términos de pardmetros de material homogeneizado.

A pesar de que desde hace varios siglos ya se realizaban estudios sobre
materiales in-homogéneos, no fue sino hasta hace casi 20 afios que el término
tomé gran relevancia debido a la elaboracién de materiales con propiedades
Opticas no encontradas en la naturaleza, tales como materiales con indice de
refraccién negativo y su uso para la fabricacion de lentes perfectas (Pendry,
2000), mismas que tienen como antecedentes otros trabajos (Veselago, 1968)
y (Smith et al. 2000), donde se predecian los llamados materiales de mano iz-
quierda. Asi, en solo unos pocos afos, el campo de los metamateriales ha cre-
cido rdpidamente, involucrando a investigadores en diversas disciplinas que
incluyen fisica basica, dptica, ciencia de materiales, mecanica e ingenieria.
Hoy en dia, muchos de estos metamateriales disefiados artificialmente han
demostrado tener propiedades electromagnéticas sin precedentes, que no
pueden ser obtenidas de forma natural ni mediante técnicas de sintesis de
materiales. Las unidades fundamentales que componen la estructura de un
metamaterial pueden ser modificadas en tamafio, forma, composicién y mor-
fologia, lo cual permite que las inclusiones puedan ser disefiadas y colocadas
de manera predeterminada para poder lograr el comportamiento deseado. La
idea de este tipo de materiales dentro de la comunidad éptica se ha ido adop-
tando de forma tal que hoy en dia es posible encontrar investigadores que se
encuentran trabajando en el disefio y fabricacién de metamateriales dentro
del rango dptico, siendo este el resultado de una combinacién de diversas e in-
novadoras técnicas de nanofabricacién, avances en la obtencién de imdgenes
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a nanoescala, asi como el disefio y simulaciones computacionales acerca del
comportamiento electromagnético de los mismos. Gracias a estos grandes y
rapidos avances, han surgido nuevos campos de investigacién, dentro de los
que se incluyen metamateriales con gran quiralidad artificial (Plum et al.,
2007; Decker et al., 2007), magnetismo 6ptico (Linden et al., 2004), metama-
teriales con alta resolucién (Liu et al., 2007) e inclusive trabajos de éptica no
lineal en metamateriales(Popov et al., 2006; Klein et al., 2007).

Hoy en dia, a pesar de que los metamateriales atiin no son perfectos,
pues usualmente son dispersivos, disipativos y anisotrépicos, son una alter-
nativa en el disefio y fabricacién de nuevos materiales. La confirmacién de
que este tipo de materiales presenta respuestas sin precedentes ha permi-
tido que los cientificos se enfoquen en optimizar su disefio, explorar la nueva
fisica que hay detras de ellos y postular novedosos dispositivos basados en
los mismos, trayendo beneficios en distintas dreas como el censado 6ptico,
fabricacién de nanoantenas, guias de onda, nanolitografia en nanoescala y
circuitos foténicos, por mencionar algunos.

En las secciones siguientes, se explicard brevemente como es que se
pueden obtener las propiedades 6pticas de un metamaterial y algunas de las
teorias mas comunes para explicarlos. Ademds, se realizard una breve explo-
racién dentro de los trabajos teéricos basados en una teoria de homogenei-
zacién en especifico (Mochédn y Barrera, 1985), asi como su posterior imple-
mentacién dentro de un médulo computacional para un uso mas eficiente y,
por lo tanto, permitir la exploracién de un gran niimero de propiedades ép-
ticas, mismds que en algunos casos son comparadas con las obtenidas por
otros métodos, pero que en otros mds son de caracter predictivo, debido a lo
sélidas que dichas teorias pueden llegar a ser.

Propiedades opticas en metamateriales

Los fenémenos electromagnéticos son gobernados en su mayoria por las
ecuaciones de Maxwell, las mismds son un conjunto de ecuaciones que rela-
cionan los campos electromagnéticos, sus fuentes y las propiedades de los
materiales. La interaccién de los campos con la materia modificara el com-
portamiento de la misma, al poder influir en el acomodo de las cargas eléctri-
cas o inducir polarizacién en ellas. La manera en que la materia reaccionara
ante la presencia de luz, estd determinada mediante dos pardmetros: la per-
mitividad eléctrica € y su correspondiente susceptibilidad magnética p, mis-
mas que estadn relacionadas con una cantidad de suma importancia dentro
de la 6ptica: el indice de refraccién n = Vep.

Un cristal, desde un punto de vista microscopico, estd compuesto de un
arreglo periédico de 4tomos ordenados en una manera especifica. En cada molé-
cula atémica, pequetios dipolos eléctricos pueden ser excitados por el campo
eléctrico correspondiente a una onda de luz incidente y, subsecuentemente,
estos dipolos comenzardn a radiar la energia después de un cierto tiempo. A
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pesar de que la distribucién del campo eléctrico dentro del cristal es no uniforme,
la luz no alcanza a percibir estas in-homogeneidades. Desde la escala macroscé-
pica, las respuestas caracteristicas de la estructura in-homogénea son prome-
diadas y debido a ello se pueden establecer relaciones entre los campos macros-
c6picos de las ecuaciones de Maxwell; el campo eléctrico E, el campo magnético
H, el desplazamiento eléctrico D y la densidad de flujo magnético B. De estas re-
laciones se pueden extraer la permitividad y permeabilidad de cada material.

De la misma manera, en un metamaterial se presentan in-homogenei-
dades debido a la composicién del mismo, ademas de que el tamafio de las
mismads es muy pequefio comparado con la longitud de onda A de laluz a la
que se desea que funcione el metamaterial que se ha disefiado. El tamafio de
estas inclusiones estd relacionado con el tamaiio de la red artificial que fue
construida a partir de la estructuracién del material, es decir, el acomodo de
estas in-homogeneidades. En este caso pasa lo mismo que en un cristal, es
complicado analizar a la luz y sus interacciones entre estos “meta-dtomos”,
pero desde un nivel macroscépico, el material parecerd ser un medio homo-
géneo para la luz. De esta manera, la respuesta electromagnética en un me-
tamaterial puede ser descrita de manera similar que en los materiales con-
vencionales, mediante lahomogeneizacién de sus propiedades microscépicas
que resultardn en parametros efectivos (€, p.rp). Por lo tanto, un sistema
nanoestructurado puede presentar propiedades 6pticas distintas a las de un
material convencional, es por ello que la prediccién de sus propiedades se ha
vuelto de gran importancia y cada vez se requieren métodos mds eficientes
para realizar los célculos de dichas propiedades.

En este sentido, existen varios enfoques sobre cémo calcular las propie-
dades de metamateriales, especificamente de sistemds nanoestructurados.
Lo que se hace tipicamente es un proceso de homogeneizacién entre las pro-
piedades de sus componentes, dando como resultado una propiedad efectiva
que es la que describe el comportamiento de la luz ante estas estructuras
(McPhedran y Milton, 1981; Mochén y Barrera, 1985). Los tamarios de estas
estructuras pueden variar dependiendo de la aplicacién que se les quiera dar.
Dentro de las propiedades 6pticas, un pardmetro de referencia para el disefio
de estos materiales es la longitud de onda de la luz con las que deseamos que
el metamaterial funcione. El tamario de las estructuras que se pueden fa-
bricar, en comparacién con la longitud de onda de la luz, suele ser alrededor
de 5 veces menos, lo cual permite que la luz al interactuar vea un material
promedio y se obtengan propiedades diferentes a las de sus componentes, en
algunos casos propiedades que no son encontradas en la naturaleza.

Con los avances de las técnicas de fabricacién, asi como del poder de
cémputo que se han tenido en los tltimos afios, se espera poder realizar una
exploracién amplia de los pardmetros que caracterizan un metamaterial y
que hace posible que presenten propiedades electromagnéticas interesantes,
por esto se piensa que dentro de poco las limitantes para tener estos mate-
riales serdn muy reducidas, tanto desde el punto de vista teérico como desde
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el experimental, teniendo asi en nuestras manos un sin fin de posibilidades
para poder manipular la luz a nuestra conveniencia.

Respuesta optica efectiva de metamateriales
nanoestructurados

Como ya se menciond en la seccién anterior, la respuesta macroscépica efecti-
va de un metamaterial nanoestructurado puede ser obtenida mediante la ho-
mogeneizacién de las propiedades microscépicas de sus componentes. Existen
varios modelos teéricos empleados para describir cémo es el comportamiento
de la luz ante sistemas no homogéneos, algunos de los mas utilizados son los
modelos de Maxwell Garnet (MG), mismo que supone un material que funcio-
na como matriz con inclusiones esféricas dentro de él. En este modelo, es im-
portante tomar en cuenta qué funcién tiene cada uno de los materiales, pues a
medida que la fraccién de llenado aumenta, ya no es tan facil distinguir entre
el material matriz y la inclusién. Existe otro modelo basado en la férmula de
Brugeman (FB), muy similar a MG, con la caracteristica de que en esta aproxi-
macioén, la forma de las inclusiones no debe ser forzosamente esférica, estas
pueden tomar diferentes formads, incluso pueden ser de dos o0 mas materiales,
caracterizados por sus correspondientes funciones dieléctricas.! Aunque estos
son dos de los modelos mas utilizados para poder describir el comportamien-
to de materiales de este tipo, muchos autores han contribuido en el desarrollo
de nuevos modelos tedricos que permitan predecir dichas propiedades, de
suerte tal que se puedan mejorar algunas de las limitantes que se tienen en
cada método. Ademas de estos, se ha desarrollado una teoria para describir la
respuesta en una representacién especifica que resulta en una poderosa herra-
mienta para calcular la respuesta dieléctrica macroscépica (Mochan y Barrera,
1985). En esta teoria, la respuesta del sistema es obtenida a partir de las ecua-
ciones constitutivas microscépicas debido a la eliminacién de las fluctuaciones
de los campos, usando las ecuaciones de Maxwell y resolviéndolas para el des-
plazamiento eléctrico macroscépico en términos del correspondiente campo
eléctrico. Ademads del promedio de la funcién dieléctrica, este formalismo in-
corpora los efectos de la rdpida variacién de las componentes de Fourier de la
respuesta microscépica y la influencia que estas tienen sobre la respuesta ma-
croscépica. Algunos procedimientos de homogeneizacién, similares al ante-
riormente descrito, han sido propuestos por algunos otros autores (Krokhin et
al., 2002; Datta et al.,1993). Adicional a esto, pueden realizarse algunas consi-
deraciones en este método o restringirse a ciertas condiciones con el fin de po-
der obtener estas respuestas en términos solamente de la forma geométrica de
las inclusiones, de su arreglo periédico y de las funciones dieléctricas de sus
componentes para periodos mas pequerios que la longitud de onda delaluz in-

1 Para una breve introduccién a estas aproximaciones, véase Markel (2016).
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cidente. Con el fin de tener un modelo que pueda ser utilizado para hacer cél-
culos numéricos de estas cantidades de una manera sencilla, se propone una
nueva forma de conocer estas propiedades (Ortiz et al., 2009), donde se repro-
ducen resultados previamente reportados para sistemas bien conocidos (Tao
etal., 1990; Bergman y Dunn, 1992; Milton, 1981). También se realizan las co-
rrespondientes pruebas de convergencia mediante la revisién del teorema de
Keller y el calculo de los respectivos coeficientes de Keller (Keller, 1963y 1964;
Nevard y Keller, 1985). Una vez que se dio validez a este nuevo modelo para
calcular las propiedades macroscépicas de un metamaterial, se aplico a siste-
mads reportados anteriormente, es el caso de un sistema 2D cuadrado de pris-
mds rectangulares infinitos con sus diagonales alineadas con los lados de la cel-
da unitaria cuadrada que se muestra en la figura 1.

El sistema habia sido propuesto anteriormente por (Milton et al., 1981).
Los parametros escogidos para estos célculos, fue una funcién dieléctrica de
€p = 5.0, correspondiente a una inclusién de un dieléctrico en el vacio, y una
fraccién de llenado f = 0.3. Se muestran en la figura 2a, las comparaciones
con la formulacién de MG y con los calculos hechos anteriormente, mos-
trando la discrepancia que existe entre ellos. Las pruebas de convergencia se
muestran en la figura 2b y se observa que el método converge de mejor ma-
nera para tamanos de celda considerablemente mds pequefios que la lon-
gitud de onda de laluz incidente. El promedio de la convergencia de este mé-
todo es comparable con la presentada anteriormente (Sézter et al., 1992).

La validacién de estos resultados en comparacién con los presentados
anteriormente con otros métodos, permite la exploracién de més sistemads,
es decir, modificando pardmetros como lo son las dimensiones de la celda
unitaria, el tamafio de los prismas rectangulares, cambiar el dieléctrico del
que estdn hechas estas inclusiones e incluso variar su fraccién de llenado, tal

FIGURA 1. Representacion esquematica de un metamaterial compuesto por dos materiales caracteri-
zados por ¢, correspondiente al hosty ¢, a la inclusion. Ademas L, y L, corresponden al tamaiio de la
celda unitaria en las direcciones x y y, respectivamente.
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FIGURA 2. En a) se muestran los calculos realizados de la funcién dieléctrica macroscopica para el
sistema presentado en la figura 1. Estos resultados se comparan entre los presentados en trabajos
anteriores Tao et al.(1990); Bergman y Dunn (1992); Milton (1981) y el presentado en Ortiz et al. (2009).
En b), se muestran los coeficientes de Keller calculados para el mismo sistema, como prueba de con-
vergencia del calculo, para distintos tamafos de la celda en comparacion con la longitud de onda.
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como se muestra en la figura 3, donde se muestra la variacién de la funcién
dieléctrica macroscépica en funcién de la fraccién de llenado de las inclu-
siones. Este sistema corresponde al mismo utilizado para los resultados de la
figura 2a, simplemente variando las dimensiones de la inclusién y por otra
parte, comparando contra los métodos ya citados.

Por otra parte, es posible explicar el comportamiento de estos sistemds
nanoestructurados en términos de propiedades épticas como lo son la trans-
misién y la reflexién. Es posible por la flexibilidad de estos calculos, hacer un
estudio sobre un rango amplio de frecuencias, analizando asi su comporta-
miento en distintas zonas del espectro electromagnético. Aqui se presenta
un hecho importante, pues dependiendo de la polarizacién de la luz con la

FIGURA 3. Se muestra el calculo de la funcion dieléctrica macroscopica como funcion de su fraccion
de llenado.
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FIGURA 4. Cambios en la reflectancia del oro al modificarlo con inclusiones como se muestra en el es-
quema de la figura 1, con ¢, = 4 y variando las dimensiones de las mismas a lo largo de la direccion x.
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Fuente: Tomada de Ortiz et al. (2009).

que se esté incidiendo en el metamaterial, este podrd mostrar anisotropia en
ciertas direcciones. Este hecho se muestra en la figura 4, donde el sistema
utilizado fue una pelicula de oro que funciona como el anfitrién e inclusiones
de un dieléctrico con ep = 4, fijando las dimensiones del lado correspon-
diente al eje “y” , haciendo variaciones en el lado correspondiente al eje “x”,
se puede observar un comportamiento inusual en el oro. El oro presenta una
gran reflectancia en el rango entre 1eV y 2eV, pero al hacer este tipo de mo-
dificaciones con ayuda de estas nanoestructuras, podemos observar un de-
crecimiento en la reflectancia. De la misma manera, se pueden realizar nano-
estructuras con distintas geometrias, tal es el caso de una matriz de plata a
la cual se le hacen inclusiones en forma de cilindros con una funcién dieléc-
trica de €p = 4, estos pueden ir modificando su radio y con ello la fraccién de
llenado, presentando nuevamente anisotropia y una modificacién en su re-
flectancia como funcién de la fraccién de llenado del mismo.

Como se puede observar, el desarrollo de este método, ha permitido rea-
lizar célculos de la respuesta macroscépica en un metamaterial de una ma-
nera alternativa a las ya conocidas, con una gran coincidencia con otros mé-
todos bajo ciertas consideraciones. El uso de un gran numero de ondas
planas es requerido para tener convergencia en los calculos.

Proceso de homogeneizacion eficiente para el calculo
de propiedades opticas en metamateriales.

De la misma manera en que existen distintas formads de realizar el proceso de
homogeneizacién de las propiedades en un sistema nanoestructurado, exis-
ten diversas formds en que estas sean implementadas computacionalmente.
El hecho de contar con métodos cada vez mds eficientes para el cémputo de
estas propiedades, permite una basta exploracién de diversas configuraciones
en sistemds nanoestructurados. Dichas configuraciones pueden ser pensadas
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como modificaciones en la geometria de la celda, la periodicidad, la forma de
las inclusiones o el cambio de las propiedades de los materiales de los que se
compondré la estructura. En este sentido, cabe mencionar que a pesar de que
los metamateriales mas comunes se basan en una combinacién “metal-dieléc-
trico”, no existe ninguna restriccién al respecto sobre qué materiales pueden
ser utilizados para la elaboracién de los mismos, esto dependera de las carac-
teristicas que se deseen tener en el nuevo material. De esta forma, la explora-
cién de distintos sistemds es deseada para poder tener una explicacién com-
pleta de lo que pasa al modificar un pardmetro entre los disponibles. Asi pues,
el andlisis hecho a partir de predicciones tedricas es de gran ayuda en las eta-
pas de disefio de metamateriales. Para hacer este proceso atin mas eficiente,
es deseable que los algoritmos o métodos que son utilizados computacional-
mente para implementar los modelos teéricos que se han mencionado, sean
lo mas rapidos y precisos posibles. Tal es el caso del método de recursién de
Haydock. Si bien este método fue desarrollado con la intencién de resolver la
ecuacion de Schrodinger en el drea de la mecénica cuantica (Haydock,1980),
el identificar una analogia entre las ecuaciones ahi descritas y la forma en que
se solucionan respecto al método para homogeneizar las propiedades en un
metamaterial presentadas en Ortiz et al. (2009), ha permitido una implemen-
tacién de este método numérico eficiente, el cual reduce en varios 6rdenes de
magnitud los tiempos de célculo de las propiedades, permitiendo con ello una
exploracién mds extensa que al utilizar los métodos tradicionales para la so-
lucién de las ecuaciones que gobiernan estos fendmenos.

La teoria utilizada aqui, proviene del mismo modelo de homogeneizacién
propuesto por Mochén y Barrera (1985), pero cambiando significativamente
la forma en que este se implementara computacionalmente. A grandes rasgos,
podemos hablar de una manera mas eficiente de invertir una matriz, paso ne-
cesario para el cdlculo de la funcién dieléctrica macroscépica. Este proceso efi-
ciente es posible mediante el cambio de base de la funcién caracteristica que
describe la geometria y las funciones dieléctricas de los componentes del me-
tamaterial. Al representar estos elementos de matriz en dicha base, es posible
representarlos dentro de una matriz tridiagonal, lo cual tiene como conse-
cuencia que su inversion sea trivial mediante una fraccién continuada. Para
hacer este proceso, basta simplemente con calcular los coeficientes de Ha-
ydock para tener la representacién correcta de la funcién caracteristica de
nuestro metamaterial bajo estudio (Mochén et al., 2010; Cortes et al., 2010).

Para esta nueva implementacién computacional, se han realizado las
mismds pruebas contra los métodos conocidos, asi como contra los resul-
tados reportados anteriormente. Como se puede observar en la figura 5, los
resultados obtenidos para la respuesta macroscépica, como funcién de su
fraccién de llenado, estdn en gran concordancia con los predichos por MG y
FB, para arreglos simples cibicos con inclusiones esféricas con €, = 4 incrus-
tadas en un medio con €, = 1. Estos célculos fueron realizados tanto para un
sistema 3D, descrito anteriormente (figura 6a), como para un sistema 2D (fi-
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FIGURA 5. Comparacion de los calculos realizados para la funcion dieléctrica mascroscopica: a) para un
sistema 3D con inclusiones esféricas y, b) un sistema 2D con inclusiones cuadradas.

a) 22 T T T T 2.2 b)
2+ 3D B ./ 2D 2
18 | B Ads
. Y Vak
i ¢ ave
=~ AMG| . <
o 1.6 F A 1.6 o
14 pd 414
1.2 / - 12
(a) (b)
1 | | | | | | | | 1
0 01 02 03 04 05 0o 01 02 03 04 05
Filling fraction f Filling fraction f

Nota: Las letras en las graficas corresponden a los métodos utilizados para los caculos, donde (MG)
corresponde a Maxwell-Garnet, (H) al método de Haydock y, (B) a la formula de Brugeman.
Fuente: Tomada de Mochan et al. (2010).

FIGURA 6. Pelicula de Au de 200 nm, con inclusiones dieléctricas: a) en forma de esferasy, b) cilindros. En
ambas figuras se muestra la transmitancia en funcion de la energia de la luz incidente.

a) b)
Ao (nm) Ao (nm)
2480 1240 826 620 496 1240 1033 885 775 689 620 563 516

T T T T T T T T 200

(b)

05 1 15 2 25 1 12 14 1.6 1.8 2 22 24
photon-energy hiw (eV) photon-energy hw (eV)

Fuente: Tomada de Mochan et al. (2010).

gura 6b) basado en inclusiones de forma cuadrada, con los mismos valores de
su funcién dieléctrica.

La implementacién de esta nueva forma de hacer los célculos, basados
en el método de recursién de Haydock, reduce considerablemente el tiempo
de calculo. Cabe mencionar que para los cdlculos realizados con este método,
se utiliz la aproximacién de longitud de onda larga lo cual impone una res-
triccién en el tamafio de la celda unitaria a. Esta restriccién implica que el ta-
marfio de la celda unitaria de nuestro sistema sea del orden de a < A,/5. Si po-
nemos atencién en los resultados mostrados en la figura 6, donde se muestra
la transmitancia para una pelicula de oro de 200 nm con inclusiones de un

¢



www.mundonano.unam.mx | ARTICULOS DE REVISION | Mundo Nano
http://dx.doi.org/10.22201/ ceiich.24485691e.2020.24.69611 | 13(24), 1e-18e, enero-junio 2020
Ulises R. Meza, Bernardo S. Mendoza, W. L. Mochan

dieléctrico con €, = 4 y geometrias esféricas y cilindricas, respectivamente,
podemos observar que las regiones de interés estdn entre 1eV y 2eV, por lo
que el tamario de a serd aproximadamente de 100 nm, dimensiones para las
cuales la fabricacién de dichos materiales no supone un gran reto.

Metamateriales nanoestructurados birrefringentes
y polarizacion optica a la medida

Contando con un método eficiente para conocer las respuestas macroscépicas
en un metamaterial como lo es la funcién dieléctrica, es posible calcular algunas
otras propiedades y analizar otro tipo de fenémenos en estos materiales, tal es
el caso de la birrefringencia, y, por otra parte, la posibilidad de polarizar la luz al
interactuar esta con determinadas estructuras. En este punto, es importante
resaltar que no necesariamente se tienen que encontrar propiedades exdticas
en metamateriales, algunas veces basta con una mejora sustancial en la res-
puesta que estos presentan en comparacién con los materiales encontrados de
forma natural. Esto puede ser muy claro si observamos el comportamiento 6p-
tico anisotrépico que se puede inducir al nanoestructurar un material. Esta
condicién puede generar distintos comportamientos dependiendo de la orien-
tacién de las inclusiones. Tal como se muestra en la figura 7, con una estructura
de este estilo podemos variar los ejes cristalinos en nuestro material cambiando
de esta manera la forma en que la luz incidente va a interactuar con €L

Este sistema peri6dico es creado a partir de un dieléctrico con €, = 4 e inclu-
siones de oro con €, = €,,, misma que es compleja. Al hacer variaciones en la frac-
cién de llenado de las inclusiones y, por otra parte, cambiar su orientacién, po-
demos encontrar que las fases conductoras en el metamaterial tendran distintas

FIGURA 7. Inclusiones en forma de elipse donde se muestra la rotacion de sus semiejes, en este caso
el semieje mayor es rotado un angulo 6, respecto al plano xy del metamaterial. Notese que el semieje
mayor no necesariamente coincide con el eje y del material, debido a las interacciones con las inclu-
siones vecinas.

Fuente: Tomada de Mendoza y Mochan (2012).
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FIGURA 8. Reflectividad del oro en comparacion con un sistema nanoestructurado con inclusiones
elipticas con €, = 4. A diferentes angulos de rotacion 6 del eje mayor de las elipses, la reflectividad
muestra distintos comportamientos.

1 T T T T
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Fuente: Tomada de Mendoza y Mochan (2012).

configuraciones. Asi pues, para una fase conductora continua, el comportamiento
del metamaterial a bajas frecuencias serd cuasimetélico, mientras que para una
fase conductora que presenta cuellos de botella, el comportamiento a altas fre-
cuencias serd mas bien parecido a un comportamiento dieléctrico. El cambio en
las fases conductoras, se puede dar por el simple hecho de cambiar la polarizacién
de laluz que esta incidiendo sobre el metamaterial, teniendo asi la posibilidad de
hacer un barrido en un amplio rango del espectro para una misma estructura y
analizar los comportamientos anémalos que estos puedan presentar.

Por otra parte, es conocido que algunos materiales tienen la capacidad de
modificar el estado de polarizacién de una onda de luz que se estd propa-
gando, esto es debido a la actividad éptica que se puede presentar en ellos. Es
posible utilizar los mismos conceptos para analizar cémo es que un metama-
terial puede modificar los estados de polarizacién de la luz, pero esta vez a
una escala nanométrica. Es posible disefiar cierto tipo de polarizadores a
partir de nanoestructuras muy especificas de oro y plata las cuales modifi-
cardn no solo la cantidad de luz que es reflejada y transmitida (si se considera
una pelicula delgada), sino que a su vez se puede generar luz elipticamente
polarizada a partir de luz linealmente polarizada o no polarizada (figura 9).

Como ya se mencioné anteriormente, de la misma manera que es po-
sible generar luz polarizada, también existe la posibilidad de generar di-
croismo circular a través de ciertos arreglos periédicos. Tal como se muestra
en la figura 10, el dicroismo circular generado por un metamaterial hecho
con una pelicula de plata depositada en un sustrato de vidrio con inclusiones
rectangulares de aire. El desplazamiento entre cada uno de los agujeros rec-
tangulares se ha optimizado mediante rutinas de optimizacién basadas en
MINUIT, con lo cual se pudo obtener dicha respuesta.
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FIGURA 9. En a) se muestra la geometria de un metamaterial hecho a base de agujeros en forma de
cruz en una pelicula de un conductor. En b), se muestra la reflectancia y la transmitancia para un
sistema con la geometria mostrada en a), hecho con una pelicula de plata sobre un sustrato de vidrio
con arreglos periddicos de agujeros en forma de cruz. L, = 0.963a, L, = a, W, = 0.249a y W, = 0.324aq,
aqui las elipses muestran como va cambiando el estado de polarizacion de la luz cuando esta incide
con un angulo de 0 = 450

b)

-l--l- o

0.6

0.4 -
02
0+

X

Fuente: Tomada y adaptada de Mendoza y Mochan (2016).

FIGURA 10. Estructura basada en agujeros rectangulares en una pelicula de plata a), la optimizacion de
sus parametros geométricos permite observar un alto dicroismo circular b).
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Fuente: Tomada y adaptada de Mendoza y Mochan (2016).

Circular dichroism

Optica no lineal en metamateriales nanoestructurados

La 6ptica no lineal es una rama con numerosas aplicaciones cientificas y tec-
noldgicas de gran importancia desde sus inicios y su desarrollo ha sido posi-
ble, en gran medida, gracias a la invencién del ldser. Dentro de la amplia
gamma de fenémenos épticos no lineales que existen, tales como generacién
de suma de frecuencias (GSF), generacién de diferencia de frecuencias (GDF),
mezclado de cuatro ondas (MCO), amplificacién éptica paramétrica (AOP) y
quizda el mds conocido y con un gran namero de aplicaciones sea la genera-
ci6én de segundo armoénico (GSA). Todos estos fendmenos pueden ser descri-
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tos mediante una cantidad fisica denominada susceptibilidad no lineal, la
cual nos dice qué tan “susceptible” es el material para generar fenémenos no
lineales. Dicha propiedad puede ser de distintos érdenes, siendo la suscepti-
bilidad de segundo orden la responsable del fenémeno de GSA. Desde un
punto de vista microscépico, los sistemds que permiten generar este fené-
meno deben cumplir ciertas condiciones, siendo fundamental la no centro-
simetria; los procesos no lineales de segundo orden estdn prohibidos en ma-
teriales que presentan centro-simetria (Schaich y Liebsch, 1988).

Contando con los métodos adecuados para calcular las propiedades mi-
croscOpicas en metamateriales, es posible también analizar la parte no lineal
de los mismos. Tipicamente, se ha buscado generar fendmenos no lineales en
materiales que por si mismos no son capaces de hacerlo, basandose simple-
mente en la modificacién de su estructura a un nivel macroscépico (Brudny et
al., 2003; Rodrigo et al., 2015; Krasnok et al., 2018). En este sentido, podemos
mencionar nanoestructuracién de peliculas de plata. La plata cuenta con una
estructura interna que es centro-simétrica y la GSA no esta permitida. Con
una idea muy sencilla, la cual consiste en perforar dichas peliculas, es posible
cambiar la estructura, pero solo hasta un nivel nanométrico. En este caso, la
plata funcionard como el material anfitrién y las perforaciones con una deter-
minada geometria seran las inclusiones del metamaterial. No obstante, es-
tructurar aleatoriamente el material no es suficiente para generar procesos no
lineales, se necesita escoger con precisiéon la manera de hacerlo para que pueda
ser posible inducir un cambio en su geometria y asi generar no centro-simetria
en el material, de esta manera, la luz podra percibir una estructura no centro-
simétrica y asi ser capaz de generar segundo armonico (Mochan et al., 2014).
Tal como se muestra en la figura 11a, las propiedades no lineales de un meta-
material son descritas mediante su tensor de susceptibilidad no lineal @, el
cual presentara cambios significativos conforme la estructura en el metamate-
rial esta cambiando. La induccién de no centro-simetria en el metamaterial ge-
nerara que las resonancias en ¥ vayan en aumento, e, incluso, con el cambio
en los pardmetros geométricos de las inclusiones, permiten una sintonizacién
de las mismaés a diferentes frecuencias. Dado que esta propiedad esta relacio-
nada con la polarizacién de segundo orden P?®, se puede observar cémo es que
la alineacién de los dipolos en el metamaterial coincide para las polarizaciones
(de la luz incidente) necesarias para generar las componentes de la susceptibi-
lidad mostradas anteriormente. Es debido a esto que aparecen tales maximos,
es decir, el metamaterial es altamente polarizable a esa frecuencia y es por ello
que existe una respuesta no lineal, en este caso de GSA. Como se muestra enla
figura 11b, la intensidad de los mapas de polarizacién coincide con las compo-
nentes maés intensas la susceptibilidad no lineal, estos mapas fueron calcu-
lados precisamente en la energia donde se presentan los maximos en x@.

Por ultimo, es posible hacer un andlisis a partir de la distribucién del
campo eléctrico longitudinal y la densidad de carga superficial para ciertas
configuraciones de la estructura y a determinadas energias. Como se puede
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FIGURA 11. En a) se muestra la susceptibilidad no lineal de segundo orden x® para un metamaterial
nanoestructurado hecho con una placa de plata e inclusiones de vacio en forma de cruz, para la misma
estructura se presenta la polarizacion no lineal correspondiente b)y, por Gltimo, sus correspondientes
campos eléctricos y la densidad de carga en c), en las frecuencias de interés.
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Fuente: Tomada y adaptada de Meza et al. (2019).

apreciar, la carga se distribuye en la interface entre las inclusiones y el mate-
rial anfitrién, y el campo eléctrico parece que induce ciertos modos dipolares
y cuadrupolares, responsables de GSA.

Conclusiones

El desarrollo de metamateriales nanoestructurados depende en gran medida
de las capacidades tecnolégicas que se tengan para poder fabricarlos, pero
también de las teorias y métodos computacionales disponibles que permitan
hacer una prediccién precisa y éptima para asi ayudar a un diserio eficiente
de los mismos. Esto abre la posibilidad de poder experimentar de una mane-
ra rapida con estos sistemds sin la necesidad de tener que fabricarlos y ana-
lizarlos con la incertidumbre que esto conlleva. Como se ha mencionado, el
desarrollo de estos materiales es importante pues tienen usos diversos: pue-
den ser aplicados en dreas muy distintas; ya sea en telecomunicaciones,
como en biosensores o incluso en el desarrollo de nuevas fuentes de luz, en-
tre muchos otros.

Los nuevos fenémenos, que pueden ser predichos por algunos modelos
tedricos, asi como la mejora en las respuesta dépticas de ciertos materiales,
tienen una gran relevancia hoy en dia, ya que al poder ser capaces de llevar
estos nuevos materiales a una escala nanométrica, estamos siendo capaces de
manipular la luz a niveles nunca antes imaginados, y como consecuencia de
esto permite un desarrollo cientifico y tecnoldgico cada vez mds importante.

Asi como es fundamental el desarrollo tecnolégico para su fabricacién,
el desarrollo de nuevos métodos computacionales, basados en teorias sé-
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lidas que describen el comportamiento de metamateriales, también lo es,
pues estos se vuelven herramientas indispensables para la investigacién en
este campo. En primer lugar permite dar una descripcién adecuada de los fe-
némenos que se estdn observando pero, por otro lado, contribuye a la opti-
mizacién de recursos de distintos tipos. Si bien ain se tienen algunas restric-
ciones y complicaciones para la fabricacién de estos materiales, la mejora
continua en ciencia y tecnologia estd permitiendo que actualmente se estén
creando en cierta medida, los materiales del futuro.
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