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Abstract

This paper reports a study of the reflectance of the optical sensors based on
graphene under uniform strain. Assuming the graphene layer is surrounded by two
different semi-infinite dielectric media, the generalized Fresnel coefficients are
derived as a function of usual quantities (e.g., dielectric constants, incident angles
and strain) and anisotropic optical conductivity. The strain not only changes the
electronic band structure, but also can be employed to tune the electronic collective
excitations (plasmons) and thus the optical reflectance of graphene monolayers.
One of the most common techniques for plasmon excitation is the Kretschmann
configuration. It is based on the observation of a sharp minimum in the reflection
coefficient versus angle (or wavelength) curve. Because strain induces anisotropy
in graphene optical conductivity the strain-dependent orientation plays an important
role to manipulate the variation of graphene plasmon energy, which may be useful
to synchronize graphene properties in plasmonic devices to enhance light-matter

interactions.



Resumen

Este articulo reporta un estudio de la reflectancia de los sensores Opticos basados
en grafeno bajo tension uniforme. Suponiendo que la capa de grafeno esta rodeada
por dos medios dieléctricos semi-infinitos diferentes, los coeficientes de Fresnel
generalizados se derivan en funcion de parametros fisicos (p. ej., constantes
dieléctricas, angulos incidentes y deformacién) y conductividad 6ptica anisotrépica.
La tension no solo cambia la estructura de la banda electrénica, sino que también
se puede emplear para sintonizar las excitaciones colectivas electronicas
(plasmones) y, por lo tanto, la reflectancia optica de las monocapas de grafeno. Una
de las técnicas mas comunes para la excitacion de plasmones es la configuracion
de Kretschmann. Se basa en la observaciéon de un minimo pronunciado en la curva
del coeficiente de reflexion en funcion del angulo (o longitud de onda). Debido a que
la tension induce anisotropia en la conductividad éptica del grafeno, la orientacion
dependiente de la tensién juega un papel importante para manipular la variacion de
la energia del plasmoén del grafeno, lo que puede ser util para sincronizar las
propiedades del grafeno en dispositivos plasmonicos para mejorar las interacciones

luz-materia.
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Introduccioén

El grafeno es una hibridacién especial que proviene del carbono (sp?), en donde
sus atomos se empaquetan en una estructura cristalina hexagonal en 2 dimensiones
(monocapa) en forma de panal, que se puede ver como un plano atdémico individual

extraido del grafito.

Inicialmente, Landau demostro se habia supuesto que el grafeno plano en si mismo
no existia en estado libre, siendo inestable desde el punto de vista termodinamico
debido a su dimensionalidad. Esto es, no existen en la naturaleza sistemas
cristalinos en 2 dimensiones. No fue hasta 2004 que Novoselov y Geim reportaron
evidencias experimentales de la existencia estable de grafeno monocapa.
Observaron también el efecto del campo eléctrico en estructuras de grafeno, un
fendbmeno que en metales es casi indetectable [3]. Estos hechos dieron inicio a

intensas investigaciones en torno a al grafeno y sus propiedades.

Una peculiaridad importante que distingue al grafeno del resto de semiconductores
es la existencia de puntos de alta simetria en la red reciproca llamados conos de
Dirac caracterizados por una estructura de banda electronica que se traduce como
una relacidén de dispersion lineal de electrones y huecos cerca de los puntos de
Dirac [4]. Por lo tanto, a bajas energias, los electrones y los huecos se comportan
como fermiones bidimensionales de Dirac sin masa. Este comportamiento de los
portadores de carga hace del grafeno un material bidimensional con propiedades
Opticas y electronicas diferentes de cualquier metal o semiconductor en la
naturaleza, ademas todos los electrones (huecos) tienen una velocidad constante

denominada velocidad de Fermi [5].

Algunas de las propiedades fisicas del grafeno mas importantes que valen la pena
destacar, resaltan su alta movilidad de los portadores de carga (hasta
2 x 10° cm?V~1s~! para grafeno suspendido) y su elevada velocidad de Fermi (v, =~
10® cm/s), asi como su baja resistividad (1078 O m a temperatura ambiente) [6].

En cuanto a las propiedades mecanicas, el grafeno presenta una resistencia



mecanica excepcional, 42 N/m, la cual corresponde con un modulo de Young de
1 TPa [6].

Dichas propiedades convierten al grafeno en un material prometedor para
aplicaciones en diversos sectores tecnoldégicos como sensores quimicos,
dispositivos emisores de luz, energia, paneles tactiles, electrénica de alta
frecuencia, aplicaciones biomédicas y plasmoénica [7]. Este ultimo es de gran

importancia para este trabajo.

El estudio del grafeno como un material plasmonico se debe a su capacidad de
excitar, propagar y confinar plasmones. Los plasmones polaritones de superficie
(SPP) son ondas electromagnéticas polarizadas magnéticas transversales (TM)
acopladas con oscilaciones de densidad de carga que viajan a lo largo de una
interfaz metal-dieléctrica. Cuando el vector de onda de la luz incidente coincide con
el vector de onda, el SPP se acopla resonantemente con la luz incidente y se puede
realizar un notable aumento en la intensidad del campo eléctrico. De aqui que se
produce el fenomeno de resonancia SPP. Por lo general, los plasmones de
superficie se pueden excitar a través de ondas evanescentes en la configuracion de
Kretchmann utilizando prismas de alto indice de refraccion. Una vez que el SPP se
excita en la configuracion de Kretchmann, parte de la energia asociada a la
radiacion electromagnética incidente se transferira al SPP y se observara un minimo

pronunciado en la curva de reflectancia versus angulo (o longitud de onda).

En anos anteriores, se han disefado diferentes arquitecturas de sensores
plasmonicos que involucran metales [8], [9]. Sin embargo, el mayor obstaculo en el
desarrollo de aplicaciones plasmonicas en dispositivos metalicos son procesos
disipativos de la energia en el plasmoén de superficie, que limita la longitud de
propagacion y ademas la superficie se oxida facilmente degradando sus

propiedades plasmonicas [10].

Para superar estas deficiencias, se han propuesto algunas estructuras para
investigar resonancias de plasmones superficiales en nuevos materiales
plasmonicos; entre ellos, el grafeno ha surgido como un material bidimensional

unico y alternativo capaz de extender el campo de la plasmoénica para aplicaciones
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Opticas en la region de los terahertz y en el infrarrojo medio [11], [12], [13]. Esto
convierte al grafeno en un candidato prometedor para dispositivos plasmoénicos y

posibles aplicaciones en fotonica, optoelectronica y tecnologias de sensores [14].

Cuando una capa de grafeno se somete a tensién mecanica, no rompe la simetria
de la red, pero los puntos de alta simetria de la zona de Brillouin se modifican de tal
manera que los conos de Dirac ubicados en el grafeno en los puntos Ky K* se
mueven en direcciones opuestas [15], [16]. Se ha demostrado que el grafeno
monocapa puede tolerar deformaciones por estiramiento de hasta un 23% sin
destruir sustancialmente su estructura cristalina, pero abre una brecha por encima

de este umbral. Otros sélidos dejan de ser elasticos por encima del 3% [5].

Esta gran deformacion elastica afecta sustancialmente la estructura de las bandas
de energia del grafeno y, por lo tanto, sus propiedades térmicas, 6pticas y otras

propiedades plasmonicas [17].

En este trabajo, investigamos tedéricamente la reflectancia optica del grafeno de
monocapa bajo tensién uniforme. Para ello, primero introducimos el modelo de
amarre fuerte (“tight binding” en inglés) para grafeno deformado uniformemente, el
cual contiene toda la informacién relevante sobre los electrones proximos a los
conos de Dirac, que es en donde ocurre toda la fisica interesante de este material.
Continuaremos calculando la conductividad 6ptica para grafeno con anisotropia
usando el formalismo de Kubo y la teoria de respuesta lineal. Esta propiedad nos
da la relacién entre la densidad de corriente inducida en el material y la magnitud
del campo eléctrico para frecuencias arbitrarias. Finalmente, con todas lo anterior

procederemos a encontrar el coeficiente de Fresnel para la reflectancia.

Hemos encontrado resultados analiticos y numéricos que muestran el efecto de la
deformacion sobre las excitaciones de densidad de carga electronica en el limite de
onda larga al variar varios parametros, como el angulo de incidencia de la radiacion
electromagnética, la direccion de la deformacién aplicada, las constantes

dieléctricas y la frecuencia de las ondas SPP



Ademas, los plasmones a bajas frecuencias en sistemas anisotropicos de Dirac han
sido estudiados tedricamente, estos autores demostraron que la fuerte anisotropia
puede usarse para guiar los modos de plasmones con nuevas propiedades en el
campo de la plasmonica. Ademas, se han investigado plasmones en estructuras de
fésforo negro de una y dos capas bajo tensidon uniaxial, encontraron que la
orientacion dependiente de la tension puede considerarse para controlar las

variaciones de la energia del plasmoén [18].



Capitulo 1

En este capitulo estudiaremos las bandas de energia del grafeno usando el modelo
de amarre fuerte, el cual nos da toda la informacion relevante sobre la energia de
los electrones de Dirac, los cuales contribuyen en mayor parte a las propiedades
mas interesantes del grafeno. Para ello, en la seccién 1.1 analizaremos la
configuracion electronica del grafeno en su composicion quimica. Luego, en la
seccion 1.2 hablaremos de la estructura cristalina para grafeno pristino, esto con el
fin de introducir el modelo de amarre fuerte y su aproximacion alrededor de los

puntos de Dirac en la seccién 1.3.

En la seccion 1.4 se muestra el Hamiltoniano a bajas energias para grafeno bajo

deformacioén uniaxial.

1.1 Configuracion electronica del grafeno

El carbono es el elemento fundamental en la quimica organica y la razén se debe a
la alotropia que posee, es decir, puede tomar distintas estructuras cristalinas o
amorfas [19]. Centrandonos solo en las estructuras cristalinas tenemos al diamante
y al grafito y en sus formas mas exoticas y novedosas se encuentran los fulerenos,

los nanotubos de carbono y el grafeno. Siendo este ultimo el tema de esta tesis.

Un atomo de carbono tiene 6 electrones con la configuracion 1s22s22p?, esto
implica que tiene 2 electrones por subcapa en el estado base, es decir, dos para la
subcapa 1s2, dos en la subcapa 2s? y dos mas para la subcapa 2p?, estos Ultimos

distribuidos en los orbitales 2p, y 2p, . (Ver figura 1.1)

En la figura 1.2 se muestra el estado excitado del carbono. Uno de los electrones
de la subcapa 2s es promovido a la capa 2p de forma que quedan cuatro electrones

sin hibridar como, uno por orbital 2s 2p, 2p,, 2p,.

Cuando los cuatro orbitales se unen (unién representada en la figura 1.1) forman

enlaces o con angulos de 109.5°, se tiene la hibridacion sp3 dando como resultado
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Configuracion electronica del 1s 2s 2D, 2py 2p,
Carbono
Estado base 11 11 1 1

Estado excitado 11 1 1 1 1
e e S e ey 1

Hibridacién sp3 t1: 1 1 1 1 i
;-::::::::::::::::::::::::. """""""

Hibridacién sp? T4 1 1 1 . |

Figura 1.1 Esquema de configuraciones posibles del carbono.

una estructura tetraédrica, el diamante es un ejemplo de esta estructura [20]. Ver

figura 1.2 a.

Para el grafeno, como vemos de forma esquematica en la figura 1.1, tenemos la

hibridacién sp® que ocurre cuando los tres orbitales 2s* 2p; 2p; se unen formando

enlaces o (sigma) y angulos de 120°. La estructura del grafeno es demasiado fuerte
debido a los enlaces o (Ver figura 1.2 b). Por otro lado, el orbital restante 2p, forma
los enlaces © (pi) que yacen perpendiculares al plano. El electron en el orbital 2p,

es el responsable de las propiedades eléctricas en el grafeno [21].

2p, orbital 2p, orbital

b sp* orbital
@ 1095 I

“>pi bond

b G’
C C "
l/ .
€ / //},,
I//

/
H 4
sigma

bond

Figura 1.2 Hibridaciones posibles del carbono. a) Hibridacion sp3. b)
Hibridacion de grafeno sp?. a) Adaptada de [49]. b) Adaptada de [50]
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1.2 Estructura Cristalina

Debido al angulo de 120° entre los enlaces o de la configuracion sp? de los dtomos
de carbono la red del grafeno es una red hexagonal. De fisica de estado sélido
sabemos que la red de panal (o hexagonal) no es una red de Bravais, por lo tanto,
se usara una red de Bravais triangular con dos atomos por celda unitaria, llamados
Ay B, como se muestra en la figura 1.3 a (los circulos blancos corresponden a los
atomos A y los puntos, a los atomos B). Usando el sistema coordenado xy de tal
forma que el eje x esta en la direccion "zigzag" y el eje y en la direccion "armchair”

(ver figura 1.4). Definiendo los vectores de la base, tenemos [6]
a a
a, = E(\/g, 3), a, = E(_\/g, 3)

(1.1)
con a = 1.42A como la distancia interatomica.

Cada atomo tipo A, esta conectado a sus primeros vecinos por medio de los

vectores [6]
6, = ;(\/5 1), 6, = %(_‘E’ 1), 83 =a(0,-1)

(1.2)

Los vectores de la red reciproca del grafeno se obtienen de la relacion a; - a; = 27d;;
y son los siguientes [6]

2m 21
bl = g (\/§, 1), bz = 5 (—\/§, 1)

(1.3)

Estos vectores definen la primera zona de Brillouin correspondiente. Un interés
particular en la fisica del grafeno surge en las seis esquinas de la primera zona de
Brillouin. Las coordenadas de dos de estos puntos en el espacio de momentos estan

dadas por [6]
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(1.4)

El resto de las esquinas resulta de combinaciones entre los vectores K, o K_ mas

(0 menos) un vector de la red reciproca.

(b) fey
A
b, ® o b
K_ K.
O ok,
@ (o]

Figura 1.3 a) Red directa del grafeno, la celda unitaria contiene un atomo A
(circulo blanco) y un atomo B (punto). Se muestran los vectores de la base (en
rojo) b) Primera zona de Brioullin. Se muestran los vectores de la red reciproca
(en azul) y los puntos K (en verde). Adaptada de [51]

AY armchair

s

zigzag /

Figura 1.4 Direcciones “zigzag” y “armchair” del grafeno. Adaptada de [52]

i Lo
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1.3 Modelo de amarre fuerte

Ya hemos dicho en las dos secciones anteriores que las propiedades eléctricas del
grafeno estan completamente gobernadas por el electrén en el orbital 2p, del atomo
de carbono, por ende, el salto de un electron de un atomo a otros atomos vecinos
esta directamente relacionado con la energia cinética del electron. A continuacion,

presentaremos un modelo de amarre fuerte sélo a primeros vecinos.

Considerando un atomo independiente, las funciones de onda para los orbitales
atomicos son eigenvalores del Hamiltoniano atémico, sin embargo, en un cristal
estas funciones tienen un traslape y dejan de ser eigenvalores del Hamiltoniano

atomico. En este caso, la solucidon es conocida como funciones de Bloch,

[P = Z exp|ik - R;] |CI)RJ,>

R;

(1.5)
donde R; = m;a; + nja, son los vectores de la red de Bravais y el estado vector

P ) es tal que (@g |r) = @@ (r — R;) son las funciones de onda de los orbitales
J J )

de un atomo en el sitio R;.

En grafeno, una celda unitaria contribuye con dos atomos; uno tipo A y uno tipo B,

entonces la funcién de onda debe modificarse.

Con la correccion mencionada, la solucion para dos electrones es [22], [6]:
1 . .
) = \/_TZ { ek Ry (k) |ARJ-> + etk (R+82)y, () |BR,-+53>},
Cc R].

(1.6)
donde y,(k) y Y5 (k) son funciones complejas dependientes de k, el vector de onda

del electron. Los estados |ARJ.>, |BR].+53> son tal que <ARj|r>=pZ(r—R]-),

<BR].+53 r> =, (r — (R + 83)) son las funciones de onda de los orbitales p, de los
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atomos de carbono en los sitios R; y R; + 85, respectivamente. N, es el numero de
celdas unitarias, el cual es un requerimiento para que la funcion de onda este

normalizada.

Por otro lado, la ecuacion de Schodinger para grafeno pristino [6]

3
0 _tz oikdn

n=1 (l/)A(k)) —F (l/)A(k))
> Yp(k) Yp(k)/’
e g
n=1
(1.7)
donde t es la integral de salto (representa la probabilidad de salto de un electrén

de un atomo A a uno de sus 3 atomos vecinos) cuyo valor obtenido mediante

calculos tedricos es 2.7 eV [23]

De (1.7) resultan las energias dadas por [6]

Ey(k) = itJB + 2 cos(V3kya) + 4 cos(V3kya/2) cos(V3k,a/2),

(1.8)

Las bandas de valencia (E_) y conduccion (E, ) energia se muestran en la figura 1.4.
Las bandas de valencia y conduccion se tocan en los seis puntos de la zona de
Brillouin (figura 1.4 a), en estos puntos la ecuacion (1.8) es igual a cero. Al hacer un
acercamiento cerca de estos puntos vemos que las bandas son conicas, es decir, a
bajas energias la energia de dispersion es lineal, lo cual se asemeja a los fotones
(Ver figura 1.4 b). Por esta razon, los electrones en grafeno son frecuentemente

llamados electrones de Dirac sin masa y a los puntos s K, y K_, puntos de Dirac.

15



Figura 1.4. a) Bandas de conduccion E, y de valencia E_ b)
Puntos de Dirac. Adaptada de [31].

Desarrollando a primer orden la relacion de dispersién (1.8) alrededor de alguna de
las esquinas de la primera zona de Brillouin, usando la sustitucion k= K, + q
donde q es el momento medido respecto a los puntos de Dirac y debe cumplir

|q|/|Ki| « 1. De esta forma se obtiene [6]:
Ei(q) = thvelq|
(1.9

Donde i = h/2m es la constante de Planck reducida y vy es la velocidad de Fermi.

Dicha relacion que coincide con lo esperado.

El hamiltoniano efectivo de Dirac (a bajas energias), correspondiente a la ec. (1.9),
se debe calcular alrededor de los puntos K. Llevando a cabo ese procedimiento

para el punto K, se obtiene [6], [15]

qx — iCIy

(1.10)

donde {0, o,} son las matrices de Pauli definidas como

16



_(0 1 _ (0 =i
ax_(1 0)’ ay_(i 0)’
vp = 3ta/2h es la velocidad de Fermi (c es la velocidad de la luz en el vacio). El
Hamiltoniano de la ecuacion (1.10) asemeja el Hamiltoniano de Dirac para

fermiones sin masa. En este caso, el analogo a la velocidad de la luz es la velocidad

de Fermi, vg.

1.4 Grafeno deformado uniformemente

La anisotropia de un material es una propiedad segun la cual algunas caracteristicas
como la conductividad varian dependiendo la direccion en la que son examinadas.
Una forma de inducir anisotropia sobre una red de grafeno es deformando
uniformemente el plano del grafeno en alguna direccion. La deformacion uniaxial

esta caracterizada por el tensor de deformaciones dador por [6]

. e( cos?6 —vsen?d (1 +v)cosBsin 6)
(1+v)cosfsinf sen?6 — vcos?d

(1.11)

donde 6 es el angulo de deformacién. Ver figura 1.5. El coeficiente de Poisson v del

grafeno es muy pequeno, v~0.1, € es la magnitud de la deformacion.

)
Ky
0
%

e

% 7
S
<

Figura 1.5. Deformacién uniforme en grafeno con angulo de deformacion 6
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Los vectores a primeros se transforman a través de [24]
8, =U+%€ -6,
(1.12)

Puesto que la distancia entre atomos vecinos |§;,|sufrid un cambio con respecto al
caso del grafeno no deformado, las integrales de salto pueden ser escritas en
funcion de dicha distancia. Una manera comun de hacerlo es mediante un

decaimiento exponencial y se encuentra en la referencia [25], [24].
tn = texp[—p(|6n]/a — 1)]
(1.13)

Donde B = 3.37 que esta relacionada con la tasa de decaimiento, tal valor proviene

de resultados experimentales [25]. Como prueba de la consistencia de (1.13)

consideremos la distancia entre segundos vecinos |a;| = v3a, entonces
texp[—B(la;|/a —1)] = 0.23 eV
Lo que concuerda con las estimaciones existentes para esta integral de salto [23].

Por otro lado, el Hamiltoniano de amarre fuerte a primeros vecinos, queda como
[24]

3 _
B 0 o—ik-(+)-8p
H=- Z tn (eik-(7+E)-6n 0

n=1

(1.14)
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Debido a la anisotropia del sistema, los puntos de Dirac sufren un corrimiento, de
forma que para encontrar el Hamiltoniano efectivo es necesario primero encontrar
las nuevas posiciones de los puntos de Dirac y luego hacer el desarrollo de (1.14)
alrededor de estos puntos. Tal procedimiento se lleva a cabo en la referencia [24].
Después de llevar a cabo el procedimiento mencionado el hamiltoniano efectivo

para grafeno deformado uniformemente resulta ser [24]
H=hvo-(I+€-PE)-q

(1.15)
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Capitulo 2

Siendo el objetivo de esta tesis estudiar ciertas propiedades épticas para grafeno
deformado, todo lo que necesitamos para lograrlo se engloba dentro de la
conductividad optica pues esta es el puente entre la descripcion microscoépica
(modelo de amarre fuerte) y la interaccion con radiacion electromagnética externa.
De aqui que la finalidad de las secciones 2.1 y 2.2 sea derivar la conductividad

Optica para el grafeno deformado.

En la seccion 2.3 vamos a definir la funcién de polarizabilidad I1(q, w) para
cuantificar la respuesta de un material a un campo que varia espacial y
temporalmente. Esta funcion quedara escrita en términos de la conductividad 6ptica
o(q,w). De aqui que el conocer I1(q, w), deriva en describir la respuesta de una
muestra de grafeno en presencia de un campo externo. La relacién entre la
permitividad eléctrica e(q,w) del grafeno y la funcién de polarizabilidad de la

superficie I1(q, w) del grafeno se obtiene al final de esta seccion.

Por otro lado, en la seccion 2.4 introduciremos de forma simple el concepto plasmén
polaritdon de superficie (SPP). En pocas palabras los plasmones polaritones de
superficie (SPP) son ondas electromagnéticas polarizadas magnéticas
transversales (TM) acopladas con oscilaciones de densidad de carga que viajan a
lo largo de la una interfaz metal-dieléctrica, o bien dieléctrico-grafeno-dieléctrico. En
esta seccion, también deduciremos la ecuacion que describe la interaccion entre los

SPP en grafeno con deformacién uniaxial y la radiacién electromagnética.

2.1 Conductividad optica

Estamos interesados en estudiar la respuesta del grafeno deformado bajo la
perturbacion externa dada por una onda electromagnética de frecuencia w. En

teoria de respuesta lineal se asume que el sistema exhibe un comportamiento lineal
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frente a dicha perturbacién. Partiendo de lo anterior, el tensor de conductividad

Optica puede ser escrito usando la férmula de Kubo como [26], [27].

1 fE) - fED
E-E'+w—ia E—E

dEdE’

i = %ff Tr{j;6(H — E")j;6(H — E)}

(2.1)

Donde f(E) = 1/[1 + exp(E/kgT)] es la funcion de Fermi a temperatura T y kj la

constante de Boltzmann [28]
Ji = —ie[H,7]
(2.2)
es el operador de corriente en la direccidn | = x,y y e es la carga del electron.

Para el caso de deformaciones uniformes, la conductividad oOptica para grafeno

deformado queda como [28],

o(w) = ag(w)(I + 2f€ — Tr{Fe}T)

(2.3)
donde g,(w) es la conductividad para el grafeno pristino dada por
_ .* . 1 f(E)—f(E") ,
Uo(a))—ffTr{]x(?(H—E)]xS(H—E)}E_E,_I_w_L_a = dEJE
(2.4)

2.2 Conductividad optica para grafeno pristino

En el calculo de la ecuacion (3.12) se dedujo el tensor de conductividad a(w) en
términos de g,(w), la conductividad optica del grafeno pristino. Como se ha hecho
en la literatura [29], [30], [31]. 0,(w) se caracteriza mejor si se separa en dos

contribuciones distintas; intrabanda e interbanda.
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) (a)) = Ointra t+ Ointer

Con

2ie’k,T E
5 ln[Zcosh( i )]

Ointra = 70200 + D) 2kyT
e? 1+1+ . (ha)—EF) i (hw + Ep)?
Ointer = — |= +—+ arctan|———) ——1In
mter = ap(2 T n 2kgr 21 (hw _ Ef)z + (2kgT)?

Donde E es laenergiade Fermiy I es la constante de relajacion del modelo Drude
[32].

intraband

interband

Figura 2.1 Representacion esquematica de la las transiciones interbanda e
intrabanda para grafeno dopado. Adaptada de [31].

Estos ultimos términos describen las transiciones entre los niveles de energia de los

portadores de carga que pueden existir en el grafeno.

Como se muestra en la figura 2.1, para el grafeno dopado, el nivel de energia de
Fermi esta lejos del punto de Dirac y por el principio de exclusion de Pauli se
permiten ambas transiciones: intrabanda (dentro de la misma banda) e interbanda
(entre distintas bandas) [29].

- Contribucién intrabanda:
La parte real de este término (cero para I' = 0) contribuye a la absorcion o
disipacién de energia debido a los electrones. Si Er >» kgT, los portadores

estan degenerados y el material actia como un metal. En este caso, la
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contribucion intrabanda se reduce a la conductividad del modelo de Drude
[30].
ie’Ep
Ointra(w) = m
(2.5)

Se puede observar que Re Giptrq =0 Y ImOjrg > 0 . Por tanto, oiu6ra
corresponde a una impedancia superficial Z (la inversa de la conductividad),
con ImZ < 0, es decir, una impedancia superficial inductiva. Dependiendo
del signo de la parte imaginaria de la conductividad, sera el tipo de
oscilaciones que una lamina de grafeno podra dispersar [30]. La contribucion
intrabanda esta relacionada con la dispersion de ondas TM (Transversal

magnética), las cuales se detallan en la seccién 2.4.

Contribucién interbanda

En la literatura se puede encontrar la aproximacioén [33], [34] y [35].
h(w +il') — 2Eg l
(2.6)

A(w + i) + 2Ex
donde 6(hw — 2ER) es la funcion escaldn. Esta expresidon muestra que para

e? i
Ointer (@) = 4h 0(hw — 2Ef) + gll’l

['=0, Re ipter = 0 € Im 0,40 < 0, €s decir, la contribucidn interbanda es
puramente imaginaria y negativa. Por tanto, en estas condiciones, g,ter
corresponde a una impedancia superficial Z con ImZ > 0, es decir, una
impedancia superficial capacitiva. La contribucion interbanda esta

relacionada con la dispersion de ondas TE (Tranversal eléctrica).

Acorde con los datos experimentales [34], [35]. El modelo de Kubo predice, por un

lado, que las contribuciones interbanda son dominantes en el rango de frecuencias

correspondiente al infrarrojo cercano y a la radiacién visible. Por otro lado, en el

rango de frecuencias correspondiente a los THz y al lejano infrarrojo las

contribuciones intrabanda son dominantes. Este ultimo rango de frecuencias es al

que nos restringiremos en este trabajo.
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2.3 Funcion de polarizabilidad

En vista de que los campos 6pticos son campos que varian sinusoidalmente con el
tiempo es conveniente utilizar campos complejos. Definimos el campo eléctrico
complejo dependiente del espacio y el tiempo, E(r, t), a través de su relacién con el
campo eléctrico real, E(r,t) = E(r,t) + E*(r,t) donde E*(r,t) es el complejo
conjugado. En esta convencién E(r, t) varia con el tiempo como e~“t donde w tiene

un valor positivo, mientras que E*(r, t) varia con el tiempo como e“t.

Cantidades de campo escalar complejas como la densidad de carga compleja p(r, t)
y el potencial escalar complejo ¢(r,t) también se definen de manera similar:
p(r,t) =p(r,t) +p*(r,t) y o(r,t) = @(r,t) + @*(r,t), donde p(r,t) es la densidad

de carga real y ¢(r,t) es el potencial escalar real.

Debido a la variacién espacial del campo eléctrico externo E,,(r,t), los portadores
libres en el grafeno originalmente homogéneo se redistribuyen, creando una
densidad de carga inducida p;,;(r,t) y un campo eléctrico inducido E;4(r,t) en

respuesta al campo externo.

El potencial escalar complejo esta relacionado con el campo eléctrico complejo total

E(r,t) = E (1, t) + E;q(r, t) (definidos anteriormente) por [32]
E(r,t) = —Vo(r,t)
(2.7)
Tomando la transformada de Fourier de (2.7) se tiene [32]
E(q, w) = —iqp(q, w)
(2.8)

Para la densidad de carga inducida p;,4(r,t) y la corriente inducida J;,4(r,t)

tenemos la ecuacion de continuidad en el espacio de Fourier [32]

—iwtping(q, ) +iq - Jina(q, w) =0
(2.9)
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Por otro lado

Jina(q, w) = 0(q, w) - E(q, w) = —ido(q, w) - qp(q, w)
(2.10)

En la dltima relacion se usé (2.8). a(q, w) es el tensor de conductividad eléctrica
para grafeno deformado uniformemente dado por la ecuacion (2.3). Sustituyendo

(2.10) en (2.9), se encuentra que

1
Pina(q, w) = —q o(q,w) qp(q,w)

(2.11)

Es posible medir la respuesta del material ante una perturbacion externa mediante
la relacién de la densidad electrénica inducida n;,;(q, ®) = pina(q, w)/(—e) entre la
energia potencial eléctrica total V(q, w) = —e@(q, w). Esta relacion se define como
la funcion de respuesta Il(q, w), igualmente es llamada “polarizabilidad” debido a
que también determina la tendencia de las cargas en el material a ser polarizadas

por un campo eléctrico. Entonces, tenemos

Nind (q' w) — Pina (q' (1))
V(qw) e*¢p(qw)

(g, w) =

(2.12)

Usando la ecuacion (2.11)

(g, w) = q-0(qw) q

iwe?

(2.13)

Aqui g es un vector en dos dimensiones q = g(cos ¢, sin ¢), donde ¢ es el angulo

de propagacion de la onda SP.
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Sustituyendo la ecuacion (2.3) en (2.13), tenemos

(

M(q, )— . Tr{f€}T) - q

(2.14)
Con €, el tensor de deformaciones, dado por la ec. (1.11)

De (2.14) y (1.11) se sigue que

M(q, w)
ao( )CI G020 (o5 ¢, sin ) <1 -I:ﬁe(l + v). cos 26 [36~(1 + v) sin 26 <C(.)s qb)
Be(1+v)sin26 1—Be(1+v)cos20/\sing
(2.15)
De donde se obtiene la polarizabilidad para grafeno deformado
0( )q?
(g, w) = S0l [1 — Be(1 +v) cos(26 — 2¢)]
(2.16)

se puede observar, el grafeno deformado presenta una respuesta O&ptica
anisotropica y, como consecuencia, la polarizabilidad de los electrones del grafeno
que no interactua depende del modulo de deformacion y la direccion de la

deformacion uniforme aplicada.

2.4 Plasmones superficiales

Considere un metal cuyos electrones de conduccion se mueven libremente. En
equilibrio, la carga electrénica negativa esta equilibrada por la carga positiva de los
atomos de metal ionizados. Si este equilibrio se aumenta de alguna manera,
perturbando la densidad de electrones en una region del espacio, R (dejandola
cargada negativamente), los electrones serian posteriormente expulsados de esa

region por repulsion mutua. El estado de equilibrio no se restableceria de forma
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inmediata ya que los electrones seguirian alejandose de R debido a su inercia. Por
lo tanto, después de algun intervalo de tiempo, R se cargaria positivamente.
Entonces, los electrones serian atraidos por esta carga positiva, deteniendo su
movimiento e induciendo un movimiento hacia R, rebasando nuevamente la
posicion de equilibrio, R volveria a ser negativo y todo el ciclo se repetiria hasta que
la energia asociada con la perturbacion se pierda a través algun proceso disipativo
[36].

Las oscilaciones de carga descritas anteriormente se conocen como plasmones y
tienen una frecuencia caracteristica w,, que depende de la masa, densidad y carga
de los portadores, conocida como la frecuencia de plasma. En modelos simples w,,

esta dada por

(2.17)
Donde n es la densidad de electrones y m la masa de los electrones.

Estas oscilaciones colectivas de los portadores de carga libres pueden existir ya sea
en la superficie o en el volumen de un conductor. Las oscilaciones superficiales de
plasma se denominan “plasmones superficiales (SP, por sus siglas en inglés)” y se
dan en la interfaz entre un conductor y un dieléctrico, la frecuencia caracteristica
esta dada por

_ Y

a)sp = \/?
(2.18)

El movimiento de carga en la interfaz de un dieléctrico con un metal (plasmoén
superficial) siempre crea campos electromagnéticos en el dieléctrico (asi como
dentro del metal). Para cierto rango de frecuencias puede darse un acoplamiento
entre el SP y el campo electromagnético asociado. A esta excitacion se le denomina

“plasmodn polariton de superficie (SPP, por sus siglas en inglés)”. Los SPP se pueden
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excitar haciendo incidir un campo electromagnético polarizado, en el cual el campo

magnético es transversal a la superficie (transversal magnético, TM).

Un modelo mas complejo de los modos SPP se puede seguir en la referencia [37],

[38]. De donde se encuentra la relacion de dispersion para los plasmones dada por

g o |eall—(@/wp)?]
Wy B wy |1+ &4 — (w/wp)?

(2.19)

donde ¢, es la constante dieléctrica del dieléctrico y q es el vector de onda del SPP
en la supericie. Esta relacidon se grafica en la figura 2.3, junto con la relacion de
dispersion para la luz, w = ck, la frecuencia de plasmon de superficie, wg,, y la
frecuencia de plasmon, wp. Note que para g pequefa, el SPP se tiende a comportar
como un fotdn, mientras que para q grande, w~wp, esto es, el comportamiento es
como el de un plasmon superficial, en donde se va perdiendo el acoplamiento con

la radiacion. El acoplamiento mas fuerte ocurre en el punto mas cercano entre el

d
n

T
1

1 LS & . - (JJP

2 plasmon polariton
R ac
S

0 0.5 1 1.5 2

qc, kc

Figura 2.2 Relacion de dispersion para SPP en metales (curva con el nombre
“Surface plasmon polariton”). La recta “Photon” corresponde a la dispersiéon w = ck.
w, es la frecuencia de plasma y w, la frecuencia de los SP. Adaptada de [32]
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cruce de la recta asociada al fotdn y la linea horizontal para el SP, wgp. Para SPP

en metales, wsp~101¢ (ultravioleta).

Es posible inducir oscilaciones de la densidad de carga de los electrones en grafeno
monocapa haciendo incidir radiacion electromagnética TM para excitar los modos
SPP, en este caso la lamina de grafeno monocapa se dispone entre dos dieléctricos
caracterizados por permitividades ¢, y €,, como se muestra en la figura 2.3. Los SPP
se encuentran igualando la funcion dieléctrica con cero, es decir, al hacer esto, se
obtiene la relacion de dispersion de los plasmones tal como se desarrolla en la
referencia [32] en donde se obtiene la siguiente relacidén de dispersion para SPP en
una lamina de grafeno

mh?w?
q =ﬁ(€1+ &)

(2.20)

La grafica de esta relacion se encuentra en la figura 2.4 (Notar la escala usada). Se
puede notar que, de forma semejante al caso de SPP en metales, el punto de
acoplamiento mas fuerte se encuentra en la interseccidon entre la grafica para

fotones y la funcion para SPP, el cual se encuentra en la region de los terahertz.

grafeno——»
&2

Figura 2.3 Configuracién dieléctrico-grafeno-dieléctrico. ¢; y &, corresponden a las
constantes dieléctricas del medio 1 y del medio 2, respectivamente.
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107}

10~ 10~
qc, kc

Figura 2.4 Relacién de dispersion para SPP en grafeno (curva con el nombre
“SPP”). La recta “Photon” corresponde a la dispersion w = ck. Adaptada de [32]

En el caso de grafeno bajo deformacién uniforme la relacion de dispersion

dependera de los parametros del grafeno y la deformacion aplicada.

Dentro del marco de teoria de respuesta lineal, la funcién dieléctrica esta dada por
[32]

2me

E(q,w) =1- H(q' (1))
ave
(2.21)
donde ¢,,, = (g1 + &,)/2. Usando (2.16), tenemos
2m q ~
e(qw)=1- — [1 + Be(1+v)cos(20 — 2(]))]00(0))

ave w

(2.22)
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Debido a que trabajaremos en el rango de frecuencias correspondiente a los THz,
la contribucion interbanda a la conductividad 6ptica es despreciable, de forma que

ie’Ep

0o(w) = Oiprre(w) = m

(2.23)

Nos interesa tener una idea simple de la dependencia de la relacién de dispersion
respecto a la anisotropia. De forma que a modo de ilustracion tomaremos el caso

mas sencillo, donde I' = 0. De esta manera, tenemos

ie?Er
() = 52
(2.24)
Sustituyendo en (65)
(o) =125 [1— fe(1 +v) cos(26 — 2)]
e(qw) = Wale, q Pe V) cos ¢
(2.25)
Igualando a cero y despejando w?
2e%EL ~
2 = q[1— Be(1 +v) cos(26 — 2¢)]
hzgave
(2.26)

Se puede ver que la energia del plasmon sigue teniendo la dependencia en \/_ la
cual es una caracteristica del sistema gas de electrones de dos dimensiones. Es
maxima cuando se propaga perpendicularmente a la tension aplicada y minima para
6 = ¢. Estas ultimas propiedades de los modos de SPP de grafeno nos permiten

manipular la energia y mejorar las interacciones luz-materia.
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Capitulo 3

Por lo general, los SPP se pueden excitar a través de ondas evanescentes en la
configuracion de Kretchmann utilizando prismas de alto indice de refraccion [7]. Una
vez que el SPP se excita en la configuracion de Kretchmann, parte de la energia
asociada a la radiacion electromagnética incidente se transferira al SPP y se
observa un minimo pronunciado en la curva de reflectancia versus angulo (o
longitud de onda). En la seccion 3.1, derivaremos la matriz de transferencia para
calculos 6pticos de una capa de grafeno deformado uniformemente. Un desarrollo
semejante para grafeno con anisotropia inducida por un campo magnético se
encuentra en la referencia [39]. En la seccion 3.2, Empleamos este método para
calcular la reflectancia de una configuracion, como la mencionada anteriormente,
que se puede utilizar para la excitacion oOptica de los modos de plasmones
superficiales en una capa de grafeno, rodeada por dos medios dieléctricos bajo la
iluminacion de una onda polarizada. Finalmente, en la seccidén 3.3 se muestran los

resultados numéricos.

3.1 Matriz de transferencia
Primero consideramos la propagacion de la luz a través de una interfaz formada por

una capa de grafeno que separa dos dieléctricos de constantes dieléctricas ¢; y &,
como se muestra esquematicamente en la figura 3.1 Las ondas que viajan en la
direccion +z (—z) son proporcionales a e'f1zZ (e~*122) |a capa de grafeno
anisotropico tiene una conductividad éptica @ en z = 0. Se supone que la luz esta
polarizada en la direccion y y se propaga en la direccion z. Para las estructuras
consideradas, las polarizaciones TM y TE pueden desacoplarse. Como resultado,

podemos tratar las polarizaciones TM y TE por separado.
Para el medio 1 tenemos que
H{)I/VI — (aleiklzz + ble—iklzz)ei(kxx—wt)

(3.1a)

32



E}";? — (Cleiklzz + dle—iklzz)el(kxx—wt)

(3.1b)
w 2
ki, = \/51 (?) - (kx)z
De forma similar en el medio 2 tenemos

H%‘}I]\/I — (azeikzzz + bze—ikzzz)ei(kxx—wt)
(3.2a)

Eg‘)l;? — (czeikzzz + dze—ikzzz)ei(kxx—wt)
(3.2b)

Aqui se supone una dependencia temporal armoénica para los modos de
propagacion en la direccion x. Sabemos por la ley de Snell que la componente x del

vector de onda, k,, es continua a través de la interfaz. Cabe destacar que la

Figura 3.1 Representacion esquematica de una capa de grafeno rodeado por
dos materiales dieléctricos con constantes dieléctricas ¢, y ¢,. Adaptada de [39]
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componente k, corresponde a la componente en x de q (el vector de onda asociado

al pasmén) cuando ¢ = 0, es decir
qlp=o0 = [q(cos p,sin)]|g—o = (ky, 0)

Suponiendo que no hay magnetizacion (1 = 1) B = H, aplicaremos las leyes de
Maxwell a (3.1) y (3.2)

- DerE+%Z—f= 0 se obtiene
. . . 10H;
. k'z _ — k'z kx - _ JjX
lij(Cjel jzZ dje ik;j Z)el( xX—wt) — -
(3.3a)
. . . 10H;
[ kjz —ikjz Fexx— = —=— JZ
il (cje"9% + dje ™t )etlxm00) = ———0
(3.3b)
Donde j = 1, 2 se refiere al medio.
- DeV><H+§‘;—f= 0 se obtiene
. ) ) & OF;
] kjzz _ —ikjy Kxx— — _]J
—ijz(aje‘ jzZ bje ik; Z)el( X—wt) — P
(3.4a)
. . . & 0E;
[ kjz —ikjz Fexx— —J 7z
ik (et + et )elarmat) = 2=
(3.4 b)
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De combinar (3.3 a) con (3.3b) y (3.4 a) con (3.4 b) se obtiene

™ = ‘;]kij (qeikie — bje—ikaz)ei(kxx—a)t)
(3.5a)
™ Cky ik,z —ik ) ,i(kyx—
EM = —E(aje iz + be~Hhjz# ) gllkax—wt)
j
(3.5b)
HJ:I;CE — _Cl;_fz (Cjeikaz _ dje—ikaz)ei(kxx—wt)
(3.5¢)
H]:I;E _ Ckx (Cjeikaz n dje—ikaz)ei(kxx—wt)
w
(3.5d)
Ahora sigue aplicar las condiciones de frontera
Zx(E,—E{))=0
(3.6a)
2><(HZ_H1)=4?7T]
(3.6 b)
0. 0.
Donde J = 6E = (U;z O';i) E
Usando las ecuaciones (3.1), (3.2), (3.5) y (3.6) se encuentra que
a; — b, = ZZ‘: (az — by)
(3.7 a)
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4 k;, 4 k,, 4
a, + b1 = (1 + Zo—xxé‘_) a, + (1 + zO’xxg—) b2 +TO'xy(C2 + dz)
2 2
(3.7 b)
C1 + dl = Cy + d2
(3.7¢)
41 k,, 41 w ky, 41 w ky,
1= = o= + (G o ) e (G )

(3.74d)

Combinando (3.7a) con (3.7b) y (3.7c¢) con (3.7d) de tal forma que las
componentes del medio 1 queden en términos de las componentes del medio 2, se

obtiene el siguiente sistema de ecuaciones escrito de forma matricial

a; a;
b\ D b,
1|~ C2
dy d,
(3.8)
Donde D esta dada por
(1 N 4110 ks, kzzel) (1 _Am . kaz kzzfl) 4 4m
e & kiz& w &2 ki,&; Taxy Taxy
(1 n 4'7T kZZ k2251) <1 47T kZZ kzZE]_) 47T 47T
1 w O & kis& w O &  kiz& ¢ Tay ¢ oz
2 41 kZZ 41 kZZ w klz + kZZ 4 w klz - k22 i
Iy ez s, 22 T\t o) o\t Zoy
c Y ky,e, c ke ki, w c ki, w c
4wk, 4wk, i(M_“_ﬂg ) 1(@}10 )
o X ki,e; c Y kyze, ks w 2 ks @ c8 =

Y donde, las entradas de la matriz @ estéan dadas explicitamente por (ec. (2.3))

Oxx = (1 + Eexx - geyy)ao(w)
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Oyy = (1 + Eeyy - Eexx)o'o(w)
Oxy = Oyx = Zlgexyo-o(w)

Por otro lado, es necesario expresar k,, y k;, en términos de 6;, el angulo incidente.

Sean

= J0.)" + Ge)? = 572

las magnitudes de los vectores de onda incidente (j = 1) y transmitida (j = 2)(ver

fig. 11), asi

)
ki, = kycos8; =.,/e;—cos6;
c

W
k,, =k, cosO, = ./&,—cosl
2Z 2 t ZC t

donde 6, es el angulo de la onda transmitida. Entonces,

w
k,, = \/8_2?\/1 — (sin8,)?

Por la ley de Snell sin 8, = +/g;/+/e,sin6;. De tal forma que

dielectric medium 1

dielectric medium 2

Figura 3.2 Representacion esquematica la onda incidente (k,) y transmitida (k)
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k,, = \/8_22\/1— <%sin9i>

En resumen, se tiene para k,, y k,,

w

ki, =& ?cos 0;

w
ks, = ?\/52 — &,(sin 6;)?

3.2 Coeficientes de Fresnel para la reflectancia

Vamos a analizar el caso en donde solo inciden ondas TM. Se tiene la siguiente

ecuacion
1 a,
by =l 0
0| b Ca
d, 0

(3.9)

Vemos que, a pesar de que c¢; = 0, d, es diferente de cero, significa que ademas de
la onda TM reflejada (con coeficiente b,), existe una onda TE en la direccion —z.

Esto es debido a la presencia de la anisotropia en grafeno.

Sustituyendo los valores de las constantes a; = 1y ¢; = 0 en las ecuaciones (3.1)
y (3.5) para el medio 1 y reconociendo las ondas incidentes (reflejadas) como
aquellas proporcionales a e'*1z% (e~tk1z2) podemos definir los campos incidentes y

reflejados de la forma
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- Ondaincidente TM

TM _ Li(k1zz+kyx—wt)%
Hl] =e ( 1z X )y

ckiy, . Cky |\
E71"}V1 — ( X — Z) el(klzz+kxx—wt)
§ W §W

- Onda reflejada TM

H’ﬂ\{l — blei(—klzz+kxx—wt)y

Cklz = Ckx
b;x —
&w 1w

- Onda reflejada TE

TE _ i(=k1zz+kyx—wt) 55
ElR — dle ( 1z X )y

ck

Cklz A~ X ~ i(— -
HIE — ( dlx + dlz>el( k1zZ+Kkyx—wt)
w w

Ya estamos en condiciones de definir al coeficiente de reflectancia como

R = R™ + RTE
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(3.10 b)

(311 a)

(3.11 b)

(3.12 a)

(3.12 b)

(3.13 @)



Con

(ST - (—2)

RTM(TE) —
(s7")- @

(3.13 b)

como coeficiente de reflectancia para la onda TM (TE).

Donde (S) = sinRe[E x H*] es el promedio del vector de Poynting. H* corresponde

al conjugado de H.

Calculando (S™) y (sTMT)) tenemos

- Para (sT")

Usando (3.10), tenemos

c? (k k
™y — (X 42123
(5:7) 81w (el X+ & Z)
(3.14 a)
- Para (STM)
Usando (3.11), tenemos
c? k k
TM\ _ 20X~ g2z 4
(5r7) = 8mw (bl & X = bi & Z)
(3.14 b)
- Para (STF)
Usando (3.12), tenemos
C2
(S;I:E) = % (d%kxy - d%klzi)
(3.14 ¢)

Sustituyendo (3.14) en (3.13 b)
R™ = b?

TE _—_ 2
R'" = gdj

40



Sustituyendo en (3.13 a)
R = b% + gld%
(3.15)

Ahora, se sigue calcular los coeficientes b; y d; en términos de las componentes de

D. De (3.9) tenemos que
1= Dy1a; + Dy3¢;
by = Dz1a; + Dy3cy
0 = D3ya; + D33c;
d; = Dg1a; + Dyzcy

De este sistema de ecuaciones se obtiene

@ = — D33
27 Dy3D3; — Dy1Dss
c = D3q
? " Dy3D3; — Dy1Ds3
b — D31Dz3 — Dy1 D33
' Dy3Ds3y — D1 Dss
D43D31 - D41D33
d1 =

B D13D31 - D11D33

Finalmente, sustituyendo b; y d; en (3.15)

R = (D31D23 - D21D33)2 (D43D31 - D41D33)2
D13D3; — Dy1D33 "\D13D31 — D11 D33

(3.16)

Vale la pena mencionar que cuando la deformacién desaparece (¢ = 0), entonces
gy = 0, y el coeficiente de reflexion para una sola capa de grafeno dispuesta entre

dos dieléctricos con constantes dieléctricas ¢; y &, son como los obtenidos en la

referencia [40].
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3.3 Resultados numéricos

Por lo general, el plasmén de superficie se puede excitar a través de ondas
evanescentes en la configuracion de Kretschmann, utilizando prismas de alto indice
de refraccion como el medio donde se propaga la onda incidente. Una vez que el
plasmon superficial se excita en la configuracion de Kretschmann, se observa un
minimo pronunciado en la curva del coeficiente de reflexion frente al angulo de

incidencia (o longitud de onda).

La figura 3.3 muestra la reflectancia en funcién del angulo de incidencia, 6;, para
diferentes direcciones de la deformacién aplicada (6), tomando el angulo de
propagacion del plasmén como ¢ = 0y con € = 0.1 fijo. Como puede verse, cuando
aumenta el angulo de la deformacién aplicada, se produce un desplazamiento del
pico de resonancia hacia un angulo de incidencia mas bajo y una reduccion de la

amplitud de la caida de resonancia.

08F €e=0.1 .
8 0.6- d
O
< \

E L

Q

S |

:;:0.4_-_9=00 ]
—6 =30° -
0.2‘_9:450 “‘ _
| — 6 =60° ’5‘ :
00-—9=90° ~

38 40 42 44 46

Angulo de incidencia, 8;(grados)

Figura 3.3 Dependencia de la reflectancia en el angulo de incidencia, 6;,para ¢; = 2.25,
&, = 1, frecuencia de la radiacion incidente w = 2w Thz para diferentes angulos de
deformacion, 8, cone = 0.1y Er = 1eV.
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El minimo de la curva de resonancia de los plasmones superficiales corresponde a
la absorcién parcial de energia de la luz incidente a los plasmones superficiales.
Indicando que a mayor profundidad del minimo es mejor la eficiencia de la
resonancia, y esto ocurre cuando la deformacion aplicada es perpendicular a la

direccion de propagacion del plasmon, 8 = 90°.

En la Fig. 3.4, la reflectancia de la monocapa de grafeno bajo deformacion se
representa como una funcion del angulo de la radiacion incidente. Notese el
corrimiento del minimo hacia angulos de incidencia mas bajos cuando la
deformacion (e) aumenta (para 8 = 90°, una deformacion aplicada perpendicular a

la direccion de propagacion del plasmoén).

1.0
0.8}
5 06
S I
<
S
I8 i
O
= 0.4)
oc : 6 = 90°
. —e=0.05
021 e o010
. —€=0.15
OO N N N N 1 N N N N 1 N 1 N N N N
41.0 41.5 42.0 42.5 43.0

Angulo de incidencia, 8;(grados)

Figura 3.4 Dependencia de la reflectancia en el angulo de incidencia, 6;,para &; = 2.25,
&, = 1, frecuencia de la radiacion incidente w = 2w Thz para diferentes magnitudes de
la deformacion uniaxial aplicada, €, con 8 =90°y Er = 1 eV.
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La Figura 3.5 muestra la reflectancia contra el angulo de incidencia para diferentes
indices de refraccion del medio 2 (&,) y para deformacién uniaxial con la misma
magnitud € = 0.1, con 8 = 90° y para energia de Fermi fija Er = 1 eV. Como puede
verse, hay una reduccion en la amplitud y un corrimiento en el angulo de resonancia
de la curva al aumentar el indice de refraccion n =+/s,. Por lo tanto, estos
metamateriales plasmonicos son muy sensibles a los cambios de indice de
refraccion del medio dieléctrico en la vecindad de la capa de grafeno. Esta
caracteristica se usa en el disefio de biosensores 6pticos para detectar moléculas
bioldgicas, los cuales pueden medir el indice de refraccion cuando las biomoléculas
se adsorben en la superficie del grafeno y crean una capa de indice de refraccién
mas alto que el del aire (¢, en la Fig. 4.1), lo que resulta en un cambio en el angulo

de resonancia.

"e_

Reflectancia

OO N N N 1 N N N 1 N . . 1 N N N
0 20 40 60 80

Angulo de incidencia, 0;(grados)

Figura 3.5 Dependencia de la reflectancia en el angulo de incidencia, 6;,para ¢; = 2.25,
frecuencia de la radiacion incidente w = 2w Thz, cone = 0.1, 8 =90°y Er = 1 eV para
diferentes constantes dieléctricas del medio de deteccidn, &,.
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Por otro lado, la Figura 3.6 ilustra la reflectancia para deformacion uniaxial € = 0.1,
para diferentes frecuencias de la radiacion incidente en 6 = /2 y para energia de
Fermi fija Er = 0.1 eV. La reflectancia exhibe una caida maxima para w = 2m THz en
comparacion con w =3n THz y w = 4mw THz. Estas caracteristicas importantes

indican que las resonancias de plasmones son mas eficientes a frecuencias mas

bajas.
1.0
0.8
S 0.6
(&)
I~
S
T 6 = 90°
% 0.4+ - |
< i e=0.1
- —— w = 2n THz
0.2r 4
. —— w =3nTHz
. —— w =4n THz
OO N N N 1 N N N 1 N N N 1 N N N 1 N . N 1 N N N
36 38 40 42 44 46 48

Angulo de incidencia, 8;(grados)

Figura 3.6 Dependencia de la reflectancia en el angulo de incidencia, 6;, para ; = 2.25,
& =1, cone =0.1,0 =90°y Ep = 1 eV para diferentes frecuencias, w.
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Conclusiones

En este estudio se investigaron las excitaciones electronicas colectivas en la
estructura de grafeno monocapa bajo tensidn uniaxial. Las interacciones de
radiacion con grafeno deformado conducen a nuevos espectros de plasmones
polaritones de superficie, que dependen de determinados parametros
caracteristicos de la tensién aplicada. Estas fluctuaciones de densidad de carga
pueden ser excitadas por la luz utilizando la configuracion de Kretchmann. Bajo esta
configuracion, derivamos los coeficientes de Fresnel para la incidencia oblicua de la
luz polarizada linealmente p (TM) a través de dos medios dieléctricos con una capa
de grafeno anisétropo en la interfaz. Sobre la base de estos coeficientes
generalizados, se demostré que el problema de la dispersion de la luz no se puede
desacoplar en ondas polarizadas p puras. En otras palabras, siempre que la
componente de conductividad no diagonal o, sea diferente de cero, la polarizacion
incidente no se conserva, de aqui que la reflectancia tenga dos componentes, R™
y RTE. Los efectos de la deformacion sobre la reflectancia se estimaron en funcion
de la magnitud o de la direccion de la deformacion. Esto abre nuevas posibilidades

para controlar la interaccion luz-materia en estructuras de grafeno.
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