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«The most beautiful thing we can experience is the mysterious. It is the source of
all true art and science. He to whom the emotion is a stranger, who can no longer
pause to wonder and stand wrapped in awe, is as good as dead — his eyes are closed.
The insight into the mystery of life, coupled though it be with fear, has also given
rise to religion. To know what is impenetrable to us really exists, manifesting itself
as the highest wisdom and the most radiant beauty, which our dull faculties can
comprehend only in their most primitive forms — this knowledge, this feeling is at

the center of true religiousness.»

Albert Einstein
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Resumo

Esta tese é dividida em duas partes: na primeira, estudamos fotonica inte-
grada e forcas Oticas em sistemas de guias de onda e, na segunda, estudamos
as alteragdes propositais de um semicondutor 2D visando customizar suas
propriedades 6ticas.

Para a primeira parte, um estudo detalhado das forgas 6ticas, que ocorrem
em sistemas de guias de onda acoplados, é feito, onde explicamos e calcula-
mos a forga de batimento que surge nesse sistema. Essa forga 6tica até entdo
era ignorada ou apenas mal interpretada na literatura. Essa forca ética di-
fere drasticamente das forcas 6ticas usuais nesse tipo de sistema, que podem
ser ou atrativas ou repulsivas. Ja a forca de batimento ndo é nem atrativa
ou repulsiva, mas pode atuar no centro de massa do sistema, dessa maneira
possibilitando acelerar os guias de onda em uma certa direcdo. A origem
dessa forca de batimento é devido a transferéncia de momento transverso
que ocorre em guias de onda acoplados quando eles sdo excitados em uma
superposicdo de modos normais do sistema. Dessa maneira, a energia ira os-
cilar entre um guia de onda e o outro, o que ird gerar uma troca de momento
entre luz e matéria e, consequentemente, uma forga nos guias de onda. O
estudo dessa forca foi realizado tanto analiticamente quanto por simulagdes
por elementos finitos (FEM - Finite Element Method) e foi observado que esta
forca varia com a dire¢do de propagagdo. Como a for¢a em sistemas ele-
tromagnéticos varia com o quadrado dos campos eletromagnéticos, quando
se excita uma soma de modos normais do sistema, haverd sempre um bati-
mento no sistema. Célculos explicitos dessa forca 6tica concordam com uma

modelagem heuristica, derivada a partir da transferéncia de momento entre



iii

os guias de onda. Nosso resultado demonstram que nesse tipo de sistema
o momento associado pode ser o de Minkowski. Posteriormente, o calculo
da forca de batimento é generalizado para o caso de guias curvos e super-
posigdes arbitrarias e comparada com diferentes modelos de forgas, onde as
principais diferengas entre cada modelo sdo demonstradas.

Para a segunda parte da tese, foi usado o processo de oxidagdo local (LAO
— Local Anodic Oxidation) via técnicas de microscopia de varredura por sonda
(SPM — Scanning Probe Microscopy) para oxidar MoS, multicamadas. Foi visto
que sem um ajuste fino do processo de LAO é possivel criar monocamadas
de MoS; de tamanhos, geometrias e posicionamento variados. Essas mono-
camadas estdo cobertas em 6xido de molibdénio, criando uma heteroestru-
tura MoS,-MoQOs. Foi observado que nessas heteroestruturas ha um aumento
na luminescéncia (PL - Photoluminescence) de até duas ordens de magnitude.
A origem desse aumento estd relacionada a retirada de cargas do MoS; pelo
MoQj3, dessa maneira fazendo a emissdao do MoS, ser predominantemente
de éxcitons neutros ao invés de trions, o que consiste de uma emissao muito

mais eficiente.



Abstract

This thesis is divided into two parts: in the first part, we have studied
integrated photonics and optical forces in coupled waveguide systems and,
in the second part, the tuning in the optical properties of 2D semiconductors.

For the first part, a detailed study of the optical forces, that appear in
coupled waveguide systems, is made, where we explained and calculated
correctly the beating force that appears in this system. Where this force, un-
til then, was ignore or badly interpreted in the literature. This optical force
differs drastically from the usual optical forces in this type of system, which
can be either attractive or repulsive. The beating force is neither attractive
nor repulsive, but it can acts in the center of mass of the system, thus, ma-
king it possible to accelerate the waveguides in a certain direction. The origin
of this beating force is due to transverse moment transfer occurring in cou-
pled waveguides when they are excited in a superposition eigenmodes. This
way, the energy will oscillate between one waveguide and another, which
will generate a momentum exchange between light and matter and, conse-
quently, a force in the waveguides. The study of this force was performed
both analytically and by finite element simulations (FEM - Finite Element
Method) and it was observed that this force varies with the direction of pro-
pagation. As the force in electromagnetic systems varies with the square of
the electromagnetic fields, when a sum of modes of the system is excited,
there will always be a beating in the system. Explicit calculations of this op-
tical force agree very well with the heuristics conception derived from the
momentum transfer between the waveguides. Our results demonstrate that

in this type of system the associated moment is probably Minkowski’s one.



Later, the calculation of the beating force is generalized for the case of curved
waveguides with arbitrary superpositions and compared with different force
models, where it was shown the main differences among the models.

For the second part of this work, Local Anodic Oxidation (LAO) was used
via scanning probe microscopy (SPM) techniques to oxidize multilayer MoS,.
It was seen that without a fine tuning of the LAO process it is possible to cre-
ate MoS; monolayers of varying sizes, geometries, and positioning. These
monolayers are covered with molybdenum oxide, creating a MoS;-MoQO3 he-
terostructure. It has been observed that in these heterostructures, there is an
increase in luminescence (PL) of up to two orders of magnitude. The origin of
this increase is related to the charges withdrawal from MoS, by MoO3, thus
making the MoS, emission predominantly originated from neutral excitons

rather than trions, which consists of a much more efficient emission.
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Parte I

FotOnica



Capitulo 1

Introducao

Circuitos Integrados Fotonicos (PICs — Photonic Integrated Circuits) tém se tor-
nado uma &drea muito importante no desenvolvimento tecnolégico nas ulti-
mas décadas [1-7] por oferecerem vantagens sobre circuitos eletronicos con-
vencionais a base de silicio, como: altas velocidades de processamento [8],
ndo possuir aquecimento devido ao efeito Joule, poderem ser integrados
junto com circuitos eletronicos para fung¢des adicionais, alta largura de banda
(bandwidth) [9, 10], funcionamento em frequéncias 6ticas e possibilidade de
serem fabricados de uma gama variada de materiais que podem ser calibra-
dos para aplicagdes bem especificas.

Um dos elementos mais importantes em PICs sdo guias de onda o6ticos,
que consistem de uma estrutura que confina luz na diregdo transversa a di-
recdo de propagacdo. Para a luz ser confinada, é necessario ter um meio
dielétrico com um indice de refracdo 77 maior do que o meio 7, ao seu re-
dor (n; > ny), de forma que ocorra reflexdo interna total. Na Fig. 1.1 temos
um exemplo de reflexdo interna total acontecendo em um guia de onda. Se

o angulo que a luz faz com a normal dentro do material (61) é maior do que
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o angulo critico!, a luz ndo consegue sair do guia de onda e entdo propagara
dentro do dielétrico, conforme ilustrado na Fig. 1.1(b). Caso o angulo seja
menor que o angulo critico, a luz poderd deixar o guia de onda e a propaga-
¢do ocorrerd com perdas no sistema como mostrado na Fig. 1.1(a).

Essa é uma descricdo do sistema usando puramente 6tica geométrica,
que, devido ao tamanho e geometria que sdo comparaveis ou menores do
que o comprimento de onda da luz, ndo captura totalmente as caracteristicas
do sistema [11]. Nesse caso, a natureza ondulatéria da luz deve ser levada
em consideracdo, pois, devido a interferéncias que podem ocorrer quando a
luz propaga em um guia de onda, havera uma discretizagdo dos possiveis
angulos que a permitem propagacdo: apenas angulos onde ha uma propa-
gacdo coerente sdo possiveis [11]. Devido aos angulos de propagacdo serem
diferentes, a velocidade de propagacdo de cada modo também serd diferente
e ditada pelo angulo. Dessa maneira, as caracteristicas geométricas do guia
de onda, assim como o material que é feito, sdo de extrema importancia para
se determinar como os modos vdo propagar.

Outra caracteristica muito importante em guias de onda, além de sua dis-
cretizagdo em modos, é o fato de haver campos evanescentes. Ou seja, o
campo fora do guia de onda decai exponencialmente. Assim sendo, a luz
ndo propaga inteiramente dentro do guia de onda, mas sim parcialmente
fora do guia. Isso possibilita que guias de onda préximos um ao outro inte-
rajam mediante a sobreposicdo de seus campos evanescentes. Esse sistema

de guias de onda acoplados (CWS — Coupled Waveguide Systems) possui o seu

IPela lei de Snell temos 11 sinf; = nysin 6. Se §, = 71/2, temos que a luz ndo consegue
escapar do material e temos o fendmeno de reflexdo interna total. O dngulo 6; para que isso
ocorra chama-se angulo critico.



Capitulo 1. Introdugao 4

) nq nq

N2 n2

|
|
|
|
|
'
|
|
1
1 |
1 1
1 1
| |
1
1 1
1 1
L
| |
| |
' '
| |
| |
| |
' '
| |

7

FIGURA 1.1: Diagrama do caminho 6tico da luz em um guia
de onda de indice de refracdo 71 em um meio de indice de re-
fragdo ny, de tal maneira que n; > np. Em (a) tem-se que o
angulo 6; com a normal do material é menor que o dngulo cri-
tico sin~! (11/n,), dessa maneira a luz escapa parcialmente a
cada reflexdo. Em (b) tem-se que o angulo 6; é maior do que o
angulo critico, dessa maneira a luz fica para sempre confinada
dentro do guia de onda e a propagagdo ocorre sem perdas.

proprio conjunto de modos, que sao diferentes dos modos dos guias de onda
individuais. Para o caso de dois guias de onda idénticos, os modos do sis-
tema total poderdo ser simétricos ou antissimétricos em relagdo ao centro dos
guias de onda, podendo ter polarizacdo TE ou TM [12]. Devido a diferente
velocidade de propagacdo dos modos, quando o sistema é excitado em uma
superposicdo de modos a energia poderd ser trocada entre os guias de onda,
analogamente ao que acontece a um sistema quantico excitado em uma su-
perposicdo de modos. Nestes casos, a diferenca na energia dos modos ird
fazer com que populagdo de cada nivel oscile no tempo. Para o caso de guias
de onda acoplados evanescentemente, apesar da energia total do sistema ser
constante, a energia de cada guia de onda ira oscilar com a dire¢do de propa-
gacdo assim como o momento, para uma determinada escolha de modos. A
habilidade do CWS de transferir a energia injetada de um guia de onda para

o outro é a base do funcionamento de divisores de feixe [13, 14] assim como
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acopladores direcionais [15, 16], que sdo elementos bdsicos para o roteamento
e direcionamento da luz em circuitos fotonicos.

As Figs. 1.2(a, b) mostram o modo simétrico (magenta) e antissimétrico
(amarelo) de dois guias de onda acoplados, assim como o modo de cada
guia individualmente, vermelho e azul. Para esse caso especifico, o0 modo
total do sistema Fig. 1.2(b) pode ser pensado como uma soma (simétrico) e
uma subtracdo (antissimétrico) dos modos individuais como os da Fig. 1.2(a).
Tal aproximagdo é a base da teoria de modos acoplados (CMT — Coupled-
Mode Theory) [17-19] e é uma ferramenta extremante ttil para obter resulta-
dos rdpidos sem necessidade de cdlculos computacionais muito intensos. A
Fig. 1.2(c) mostra o indice efetivo para um par de guias de onda acoplados. O
indice efetivo, assim como o indice de refracdo, esta relacionado a velocidade
de propagacdo da luz no meio. Devido ao fato de que o meio ndo é homogé-
neo, a distribui¢do de campos ird mudar a velocidade de propagacao da luz,
e, consequentemente, o indice efetivo. Quando a separagdo entre os guias de
onda aumenta, o sistema deixa de ser acoplado evanescentemente e passa a
se comportar como guias de onda isolados degenerados.

Se a superposi¢do dos modos é propagada, temos a formacdo de bati-
mento, mostrada na Fig. 1.3. Nesse caso, energia e momento sdo trocados
entre os guias de onda na direc¢do transversal a propagacdo. Devido a ener-
gia de cada guia de onda oscilar, haverd um momento transverso oscilante
entre os guias de onda. Esse é um ponto crucial na andlise que ird se seguir
posteriormente.

Para um tnico guia de onda de secdo quadrada, o campo eletromagnético

ird ter magnitude idéntica em faces opostas. Para um par de guias de onda,
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FIGURA 1.2: Modos de um sistema de guias de onda acoplados.
Em (a) sdo mostrados os modos dos guias de onda isolados em
vermelho e azul. Em (b) sdo mostrados os modos do sistema to-
tal, com o modo simétrico em magenta e o modo antissimétrico
em amarelo. Em (c) é mostrado o indice efetivo para um par
de guia de onda acoplados. Em vermelho é mostrado o modo
simétrico e em azul o antissimétrico, sendo que a curva solida
mostra o modo TE, enquanto a curva tracejada o TM.

FIGURA 1.3: Simulagdo de um par de guias de onda acopla-
dos onde ¢ injetado superposi¢cdo de modos. Em cores é mos-
trado a energia do sistema, onde preto indica nenhuma energia
e amarelo e branco alta energia. As linhas horizontais brancas
indicam a fronteira dos guias de onda.
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o mesmo ndo ocorre devido a quebra de simetria dessas faces opostas. Dessa
maneira, 0 campo vai ser mais intenso em uma das faces de um guia de onda
do que em sua face oposta. Essa diferenca de intensidade em faces opostas
do guia de onda cria uma pressdo de radiagdo que gera uma forca entre os
guias de onda. Para os modos do sistema, essa forca poderd ser atrativa
para modos simétricos ou repulsiva para modos antissimétricos [20, 21]. Se
os guias de onda se encontram suspensos ao invés de serem ancorados a
um substrato, eles poderdo se atrair ou repelir segundo o modo excitado no
sistema. Isso é um fendmeno extremante interessante e que possibilita gerar
ndo-linearidades mecanicas de Kerr com ordens de magnitude maiores do
que convencionais ndo-linearidades de Kerr [22-24], ou criar memorias ndo-
volateis devido a flambagem em guias de onda [25]. Na Fig. 1.4 temos dois
guias de onda onde um modo simétrico/antissimétrico (a/b) é propagado,
o que gera uma deformagdo no sistema, aproximando/repelindo os guias de
onda. A deformacdo do guia ird mudar a velocidade de propagacdo naquela
secdo transversal, assim como os perfis do modo, o que em contrapartida
ird mudar as forcas no sistema. Logo para um entendimento completo é
necessario acoplar deformagdes mecanicas com onda eletromagnéticas em
uma unica simulacgéo.

Uma pergunta importante a ser feita nesse sistema: caso a propagacdo
ndo seja um modo do sistema, mas sim uma superposi¢do de modos, como
isso ird afetar as forcas do sistema? Superposicdo de modos no contexto de
forga 6tica é um assunto raramente abordado e geralmente mal interpretado
ou apenas ignorado completamente [26, 27]. Esse é um ponto que é mais

estudado no contexto de espalhamento Brillouin [28-30]. A dificuldade no
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FIGURA 1.4: Diagrama demonstrando um sistema de guias de
onda sendo deformado por forgas 6ticas. Em (a) é mostrado as
forcas do modo simétrico (forga atrativa). Em (b) é mostrado as
forcas do moto antissimétrico (forga repulsiva).

tratamento de superposicdo vem do fato de que forcas 6ticas dependem do
quadrado dos campos, como sera visto nas proximas se¢des, dessa maneira
a forca resultante ndo é apenas a soma das forgas dos modos individuais,
existird um termo adicional que deve ser levado em consideracdo e apropri-
adamente calculado para se ter uma analise correta do sistema. E importante
ressaltar que a andlise que faremos trata apenas de situacdes estéticas, dessa
maneira diferindo drasticamente do tratamento usual em espalhamento Bril-
louin, onde deformacgdes dindmicas do sistema sdo acopladas e os fétons nos
guias de onda sdo espalhados por fonons, provenientes de vibragdes meca-
nicas dos guias de onda. Com isso, para se ter espalhamento Brillouin, é es-
tritamente necessario ter vibracoes no sistema. Porém, no nosso sistema, nao
existem fonons e a forca que surge é de outra origem e nao do espalhamento

foton-fonon.



Capitulo 2

Forca Otica

Nesse capitulo serd abordado como é feito o célculo da forca 6tica em meios
dielétricos. Apresentaremos o formalismo do tensor de stress de Maxwell e
o das forgas de dipolo induzidas por campos inomogéneos, onde serd mos-

trado o processo de média temporal e o calculado da densidade de forga.

2.1 Tensor de stress

Forgas 6ticas é um assunto que gera controvérsias hd mais de um século,
onde até hoje ndo existe um consenso geral de qual é o modelo correto para se
calcular forgas em meios diferentes do vacuo [31-35]. Isso se da pelo fato de
que diferentes formulagdes predizem a mesma for¢a quando aplicadas para
o vacuo, porém predizem forcas completamente diferentes quando aplicadas
a matéria. Forgas 6ticas ndo sdo grandezas derivéveis a partir das equagdes
de Maxwell, mas sim algo que deve ser postulado [31]. Logo, sistemas di-
ferentes requerem modelos de forcas diferentes para serem consistentes com
experimentos.

Entdo a pergunta principal que devemos fazer é: qual é o modelo de

forca correto para o sistema estudado? Historicamente, para o caso de guias
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de onda acoplados, os modelos de for¢a mais usados sdo o modelo de Lo-
rentz [20, 21, 36], e o de Minkowski [37, 38], onde ambos sdo ambiguamente
chamados de tensor de stress de Maxwell (MST — Maxwell Stress Tensor)!, as-
sim como um modelo derivado por Povinelli et al. [20] que tem como base o
principio variacional.

O tensor de Maxwell [11] T pode ser escrito como:
1 1
T:eo(8®8—§8~8)+yo<7{®?{—§7{~%), (2.1)

onde £ e H sdo os campos elétrico e magnético dependentes do tempo, res-
pectivamente, 1 é a matriz identidade, e ¢g e yp sdo a permissividade e per-

meabilidade do vacuo, respectivamente.

2.2 Média temporal

Para deformacdes mecanicas, apenas a média temporal das quantidades ele-
tromagnéticas é relevante, devido ao fato da luz oscilar em frequéncias muito
altas em comparacdo as frequéncias mecanicas tipicas. Dessa maneira, para
o célculo de forcas 6ticas a partir do tensor de Maxwell é necessdrio tomar
médias temporais em um periodo 6tico, dessa maneira eliminado oscilagdes
rdpidas do sistema. Como a grande maioria das grandezas que serdo utili-
zadas constituem grandezas quadréticas no campo, iremos derivar como o

operador média temporal () opera em uma quantidade quadratica qualquer.

Para o calculo do MST parte-se da forga de Lorentz para se achar um tensor que é capaz
de gerar essa distribuigdo de forcas, dessa maneira, ambos reproduzem a mesma forga, ape-
sar de um ser representado como tensor de stress (MST) enquanto outro como densidade de
forca (Lorentz) [11]. Porém, algumas vezes o tensor de Minkowski também é chamado de
MST, e cada fonte atribui diferente nomenclatura a esse tensor [37, 38].
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Seja ® um operador bilinear qualquer, podendo constituir de multiplica-
¢do, produto escalar, produtor tensorial, produto vetorial, ou qualquer ou-
tro operador com essas propriedades, seja também A(t) = Aexp (1wt) e
B(t) = Bexp (1wt) duas grandezas que oscilam harmonicamente no tempo ¢

com frequéncia w, a média temporal de C = A ® B é:

21

) = /0“’ Re (A) @ Re (B) dt,
2
= /w Re (Ae'") @ Re (Be'“!) dt,
0
21
— %L/“’ (Aezwt _|_A>x<e—zwt> ® (Bezwt _|_B*e—zwt) dt,
0

1 15
=5 / (A ® Be2@t 4 A* @ B*e 29 L A @ B* + A* ® B) dt,
0

1
;(A®B +A"®B),

= %Re (A®B*), (2.2)

onde na dltima linha foi feita uma simplificagdo e usado o operador parte
real Re. Logo, o operador média temporal pode ser entendido da seguinte
maneira: conjuga o segundo termo do produto, e depois toma a metade da
parte real. Aplicando a média temporal ao tensor de Maxwell, temos:

1) =3 (Re®aE) 3-8 ) + B (Reuom) - 1), 23

onde foi usado o fato de que Re (A - A*) = A - A¥, que é vélido para qualquer

vetor independente do tempo A.
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2.3 Forga total

Para o célculo da forga 6tica a partir do tensor de Maxwell, é necessario usar

a equagdo de balanco de forca no sistema [11], que é dada por:
F+0G=V-T, (2.4)

onde F é a densidade de for¢a dependente do tempo e G é a densidade de
momento eletromagnético dependente do tempo. Tomando a média tempo-

ral temos:
(F)+(0:G) =V -(T), (2.5)

onde (9:G) = 0 segue da definicdo da média temporal e é valido para qual-
quer derivada de quantidades quadraticas quando os campos variam har-
monicamente. Caso se tenha um sistema onde os campos sdo compostos de
multiplas frequéncias, esse termo deve ser considerado, além do fato que
nesse caso ndo se tem um periodo bem definido para se calcular a média
temporal e a forga total oscilard com um batimento temporal.

Logo, temos uma expressdo que correlaciona densidade de for¢a com o
tensor de Maxwell. Se quisermos a forca em um guia de onda, basta integrar
essa densidade de forca no volume () delimitado pelo guia de onda. Dessa

maneira a for¢a F em um guia de onda pode ser escrita como:

Fz///ﬂV-(T) dv. (2.6)

Como temos uma integral volumétrica do divergente, podemos usar o
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teorema da divergéncia para simplificar a integral, eliminando assim as de-

rivadas espaciais. Seja I' a superficie que limita o volume (), temos entédo:

F— / /r (T) -1dS, 2.7)

onde n é a normal para fora da superficie I'.

E importante lembrar que T consiste de todas as faces do guia de onda.
No caso de guias de onda retangulares, I consiste de suas 6 faces. Esse fato
serd de extrema importancia para o calculo correto das forcas quando se tem
superposi¢do de modos, como serd mostrado nas préximas segdes.

Um fator que na maioria das vezes é ignorado ou raramente mencionado
na literatura é o fato de que o campo eletromagnético nas fronteiras entre
materiais é descontinuo. Sendo assim, na Eq. (2.7) qual deve ser o campo
utilizado para o cdlculo da forca? O campo fora, dentro ou a média dos
campos?

Para o célculo correto, deve-se usar a forma descontinua do teorema da
divergéncia, que serd deduzida com base na Fig. 2.1. Nela iremos particionar
o volume () em duas regides, uma ()~ que é uma regido interior ao volume
e uma regido éI' que é um volume que consiste em dar uma espessura infini-
tesimal a superficie I'. Dessa maneira temos () = Q)™ U 4T

=0 U

FIGURA 2.1: O volume () e sua fronteira I' é modificado para
um volume ()™, que consiste na regido interna de () e um outro
volume 4" que consiste em dar uma espessura infinitesimal a
I', de tal maneira que () = Q™ U JT.
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Integrando a for¢a usando a Eq. (2.6) e dividindo em duas integrais, te-

mos:

F [ T8V
:///V-(T>dv+//5rV~(T>dV. (2.8)

Usando o teorema da divergéncia em cada termo e usando n como sendo

sempre a normal para fora:

F= [[[(Ta)-ds + [[ [(Ta) - (-8) + (Tou) - 8] d
= [[[ Teu) R, 2.9)

onde usamos o fato que a superficie que limita tanto (0~ e JI" é I', devida ao
tamanho infinitesimal de JI’, e in e out indicam o campo dentro ou fora do
guia de onda, respectivamente. Logo, o campo a ser utilizado para o célculo
das forcas é o campo do lado de fora do guia de onda, ou mais precisamente,
fora da regido de integracdo. Quando o campo ndo é descontinuo, o campo
fora e dentro sdo os mesmo, dessa maneira, esse método também é aplicado

a campos continuos.

2.4 Densidade de forca

Apesar de termos uma férmula para o célculo da forga, para muitas aplica-
¢des conhecer apenas a forca total no guia de onda ndo é suficiente. Para isso,
a densidade de forga linear q = d,F geralmente é usada, pois ela captura mu-

dangas na for¢a com a dire¢do de propagacdo z do sistema e, portanto, é uma
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ferramenta ideal para o calculo de deformacdes nesse tipo de sistema.

A férmula usada para o calculo de q é dado por:

q= j{c (Tout) -1 dl, (2.10)

onde a fronteira C é a borda do guia de onda para um z fixo. Onde foi de-
rivado (2.9) em z, transformando uma integral de drea em uma integral de
linha. Apesar de parecer uma derivagdo razoavel, essa derivagdo estd errada,
como serd visto posteriormente, pois ela ignora duas superficies na integral
em (2.9) no plano z, que aqui chamaremos de tampas. Apesar da (2.10) estar
incorreta e com um termo faltante, ela é a férmula usada na literatura para
o célculo dessa densidade de forca q. Mesmo com seu erro, essa férmula
é capaz de reproduzir resultados corretos concordando com outras técnicas
quando se trata dos modos do sistema.

Uma alternativa ao célculo de forca 6tica que nado requer tensor de stress
ou densidade de forca é o método empregado por Povinelli et al. [20], que
consiste em usar o principio variacional, assim, iremos chama-lo de método

variacional numérico. A densidade de forca 6tica é dada por:

. 18neffA
¢ 0¢ &

(2.11)

onde c é a velocidade da luz, n.g é o indice de refracdo efetivo do meio, e
g é uma variagdo na geometria do sistema, que geralmente é a separagao
entre os guias da onda. O indice efetivo estd relacionado diretamente com a
velocidade de propagacdo no meio e é o autovalor da equagdo de Maxwell

para um modo do sistema. Logo, se trata de uma quantidade facilmente
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calculada em uma simulagdo. Dessa maneira esse é o método mais comum
usado para o calculo de forgas éticas, ja que ndo requer o conhecimento da
configuracdo dos campos no sistema.

Na Fig. 2.2 temos a forga 6tica calculada usando o tensor de Maxwell e o
método variacional numérico, adaptado da Povinelli et al. [20]. Como pode-
mos ver, ambos métodos ddo resultados idénticos para a forca ilustrado na
Fig. 2.2(b). Como dito, a vantagem de usar o método variacional numérico é
que ndo é necessdrio o calculo do campo eletromagnético, mas, por sua vez,
é necessario derivar numericamente o indice efetivo. Logo, ndo é possivel
calcular a forca com apenas uma simulagdo e um grande ntimero de pontos
numéricos deve ser calculado para o calculo da forca. Em contrapartida, para
o calculo da forga pelo tensor de Maxwell, apenas uma simulagdo é necessa-
ria. Ambos os métodos tem suas vantagens e limitagdes. Uma grande limi-
tacdo do método variacional numérico é que ele é apenas aplicdvel a modos
do sistema, sendo incapaz, na forma atual, de ser aplicado a superposicdo de

modos.

2.5 Forca de dipolo

Além do tensor de Maxwell, usa-se também o modelo de forca de dipolo (DF
- Dipole Force) para o calculo de forgas 6ticas em meios dielétricos [34]. Como
veremos na segdo 5.2, a forca de dipolo é nada mais além do que a forca de
Einstein-Laub aplicada a dielétricos ndo-magnéticos.

Para o caso do tensor de Maxwell, tinhamos uma densidade de for¢a dada
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FIGURA 2.2: Simulacdo de guias de onda de lado a e separagao
d. Em (a) é mostrada a dispersdo de frequéncia v em termos
do vetor de onda k na diregdo de propagagdo para diferentes
separagdes d entre os guias de onda. Em (b) é mostrada a forca
otica F normalizada em termos do comprimento L e poténcia P
no guia de onda. Adaptado de Povinelli et al. [20].
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pelo divergente desse tensor. Para simplificar os célculos, a integral do vo-
lume é substituida por uma integral de superficie.

Para a forca de dipolo, temos uma densidade de forca volumétrica, que,
devido a descontinuidade do campo na fronteira, ird apresentar termos tipo
delta de Dirac. Logo, para a descricio completa dessa forga, é necessario
descrever uma densidade de forca volumétrica e uma densidade forca su-
perficial na fronteira onde ocorre a descontinuidade dos campos. Por isso
iremos separar a densidade de forca de dipolo em dois termos, uma densi-
dade volumétrica (bulk), que deve ser integrada no volume, e uma densidade

em area (surf) para ser integrada na fronteira do guia de onda [39]. Logo:

1 «

foure = 0 (e—-1)V(E-E") (2.12)
1 %

fsurf = 180 n- (Eout - Ein) (Eout - Ein) ’ (2-13)

onde ¢ é a permissibilidade relativa do guia de onda.

Assim, existe uma diferenca marcante nesses métodos de célculo de forca.
Para MST é necessdrio apenas integrar nas superficies que delimitam um
certo volume, enquanto para a forca de dipolo é necessario integrar em vo-

lume e em 4rea.
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Capitulo 3

Deformacao de Sélidos

Como guias de onda sdo essencialmente vigas, por serem finos transversal-
mente e longos longitudinalmente, sua deformacdo é composta basicamente
por flexdo da estrutura. As deformagdes que ocorrem nessas estruturas geral-
mente sdo muito pequenas em relagéo ao seu tamanho, poucos nandmetros,
comparado com tamanhos de dezenas ou centenas de micrometros. Logo,
pode-se usar a teoria linear de elasticidade para calcular como os guias de
onda se deformam. Para o caso especial de flexdo, pode-se usar o modelo
de viga de Euler-Bernoulli [40]. Esse modelo consiste no primeiro uso de
um modelo matemadtico para aplicacdo na drea de engenharia, e foi demos-
trado seu sucesso quando foi empregado para a construcio da torre Eiffel no
século 19.

A simplificacdo do modelo de Euler-Bernoulli assume que as forgas e de-
formagoes dependem apenas da direcdo longitudinal da viga. Ou seja, a
secdo transversal da viga ndo é afetada pelas forcas, a estrutura apenas so-
fre flexdo. Isso é algo totalmente razodvel, afinal, é necessario for¢as muito
grandes para deformar a segdo transversal quando comparado com flexionar

a estrutura, uma vez que a mesma é longa e fina e possui baixa constante de
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mola.

A Fig. 3.1 mostra um diagrama de uma viga sendo deformada. A linha
tracejada é o eixo neutro, a regido da viga que nao estd sob tensdo ou com-
pressdo. A viga é deformada segundo o perfil w(z) que da o deslocamento

do eixo neutral em funcdo do tamanho z da viga.

FIGURA 3.1: Diagrama com a deformacdo de uma viga. Em
azul temos a viga ndo deformada e em verde ela deformada
segundo o perfil de deformacdo w(z). Para facilitar o entendi-
mento, a viga estd transladada para cima.

O perfil de deformacédo w(z) é dado pela equagdo de Euler-Bernoulli:

d? dw

onde E é o médulo de Young da viga, I é o segundo momento de dreae g éa

densidade de forga linear.
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Capitulo 4

Forca de Batimento

Nesse capitulo serdo estudadas as forcas de batimento que ocorrem quando
uma superposicdo de modos é excitada em um par de guia de onda. Sera cri-
ada uma heuristica para explicar essa forca e essa heuristica serd comparada

com uma simulag¢do de elementos finitos.

4.1 Superposicao

Até o momento, foram mostrados dois métodos para o célculo da forga 6tica
para modos do sistema e ambos concordam bem entre si. Porém, ainda nos
resta responder a pergunta de como a equagdo (2.10) pode ser corrigida e
generalizada para o caso de superposic¢oes. Para isso, primeiro vamos definir

como é feita uma superposi¢do de modos a seguir:

E =
I3

2

AE e, (4.1)
=1

2

H= ) AH,F~ (4.2)
u=1
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onde E e H sdo os campos elétrico e magnético independentes do tempo, E, e

A |2ex ressa a quan-
p P q

H,, sdo 0s campos para os modos ortonormalizados y,
tidade de poténcia no modo y, e B, € a constante de propagacdo do modo ,
que esta correlacionada com o indice efetivo 7q¢ como B, = ne277/A, onde
A é o comprimento de onda no sistema.

Para os calculos que se seguem, estamos usando modos de guias de onda
propagando na dire¢do z. Porém, os cdlculos sdo validos para qualquer su-
perposicdo de modos em qualquer tipo de sistema propagante em alguma
direcao reta.

Como visto na secdo 2.2, o resultado da média temporal vai sempre en-
volver a parte real do produto de uma grandeza pelo conjugado de outra
grandeza. Dessa maneira, iremos calcular como é a superposi¢do para esse
produto. Como exemplo de tal processo, iremos usar o vetor de Poynting S,

que expressa o fluxo de energia no sistema e é definido como:
1 *
SZERe(ExH) (4.3)

Substituindo (4.1) e (4.2), temos:

1 [/ 2 2 *
S=_-Re (Z AyEyelﬁﬂz> X (2 AvHvelfBVz> ]
2 L \pu=1 v=1
1 [/ 2 2
=-Re || Y A E.ePr®) x| Y AiHje P=
2 L \p=1 v=1
1 (2 2
= 5Re |} Y AuAL PR, X H;
Lp=1v=1

2
Y [AVA§e1<ﬁff—ﬁv>ZEy x Hj + A Aye PPO2Er 5 H, | (44)
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Devido aos limites do somatdérios serem idénticos, podemos renomear os

rétulos invertendo y e v no segundo termo, ficando com:

Il
|
MI\)
MI\J

-
I
=
<
I
—_

Ay A PePE, X Hy + AjA,e™ (P POE] X H,|

AyAse PP [E, x HY + E} x H,/] (4.5)

Il
|
MN
MN

=
Il
—_
<
I
—_

Podemos definir o termo cruzado S, como sendo:

1 * *
Sy = 7 [Ey x Hj +EJ x H,] (4.6)

Dessa maneira o vetor de Poynting para a superposi¢do pode ser expresso

como:

2 2
S=) ) AyAiel(ﬁ”_ﬁ”)zsﬂv
u=1lv=1

= |A1]2S11 4 |As|* Sop + A Aze!PrP2)zg,, A, AtetB2-Pr)zg,,

= |A1[* 11+ |A2|* S + 2Re (A1A§€l(ﬁrﬁ2)2512> (4.7)

Podemos ver que, se existir apenas um modo, S vai ser independente de
z, ou seja, o vetor de Poynting ndo varia com a dire¢do de propagagao. Dessa
maneira, ndo hé troca de energia e a poténcia no sistema é constante. Uma
outra observacdo importante vem do fato de que S1, = S3;, que é verificado
trivialmente da defini¢do. Se os modos tiverem a mesma fase, a componente
transversa de S;, vai ser puramente imaginaria, enquanto a componente lon-
gitudinal ird ser puramente real. Mesmo lembrando que S sempre sera real,

isso ndo impende que S;, seja complexo, jd que é apenas um termo na soma
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e a soma como todo deve ser levada em considera¢do. Devido a componente
transversa ser imagindria, S ird oscilar como um seno na direcdo de propa-
gacdo. Em outras palavras, a densidade momento eletromagnético ira variar
senoidalmente na dire¢do transversa; havera uma troca de momento entre os
guias de onda na diregdo transversa, uma vez que a densidade de momento
eletromagnético é proporcional ao vetor de Poynting.

Para certas simetrias de modos usados, poderemos ter um Sy, transverso
par, ou seja, com integral ndo nula. Dessa maneira podemos concluir que,
nesse sistema, os campos podem trocar momento transversalmente.

O momento longitudinal poderd ser trocado entre os guias, porém, toda
quantidade de momento ganha por um guia de onda sera balanceada pela
mesma quantidade perdida no outro guia de onda. Ou seja, a quantidade
total de momento longitudinal permanece constante, apesar dos guias de
onda trocarem momento transverso entre si. Modos ortogonais ndo podem
trocar poténcia entre si, devido ortogonalidade [41, 42] (veja apéndice A).
Como a poténcia é definida como a integral da componente longitudinal do
vetor de Poynting, temos que essa componente serd sempre constante.

Existem duas definicdes de densidade de momento eletromagnético g
atribuidas a Abraham [43] e a Minkowski [44]. Elas sdo definidas como:

1
g8A = Z—CzRe[EXH*]

_lg (4.8)

2
gy = Re[¢E x H|

&
= 5S (4.9)
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onde os subscritos A e M indicam, respectivamente, o momento de Abraham
e Minkowski e ¢ é a permissibilidade dos guias de onda, onde serd assumido
um meio sem perdas e dielétrico. Dessa maneira, é possivel ver que a com-
ponente longitudinal do momento de Abraham serd constante por ser vetor
de Poynting dividido pela velocidade da luz ao quadrado. Ja a componente
longitudinal do vetor de Minkowski ndo sera constante e ird variar ligeira-
mente. Porém, para o cdlculo da heuristica na secdo 4.3, serd assumido que

essa componente é constante para ambas defini¢oes.

4.2 Centro de energia

Nao apenas momento é trocado entre os guias de onda, mas energia também.

A energia eletromagnética é dada por:

u:%(E-D*-i—H-B*) (4.10)
onde o fator extra 1/2 vem do processo de média temporal e estamos as-
sumindo que as propriedades materiais sdo reais, D é o campo de desloca-
mento elétrico e B é a densidade de fluxo magnético. O mesmo processo de
superposigdo pode ser feito com a energia ou com qualquer outra quanti-
dade quadrética. Entdo assumiremos que tal processo ja fora feito para todas
quantidades relevantes.

Devido a razdes similares a condi¢do de ortogonalidade dos modos, a
energia total no sistema sera conservada, dessa maneira toda energia ganha

por um guia de onda serd perdida pelo outro guia de onda.
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Podemos visualizar essa troca de energia observando como o centro de
energia da secdo transversal varia. O centro de energia é andlogo ao centro
de massa, possibilitando assim obtermos um caminho efetivo para a luz. Ele

é definido como [45]:

0c(2) :% /r puds, @.11)

onde p é o vetor de posigdo transverso no plano xy e U é a energia total na
secdo transversal.

Como mencionado anteriormente, os modos do sistema podem ser simé-
tricos ou antissimétricos. Dessa maneira, termos como u1; e 1y, serdo sempre
simétricos (pares), por envolverem um produto de duas fungdes pares ou um
produto de duas fun¢des impares, o que sempre resultard em uma quantia
par. O vetor p, por construcdo, é impar, logo termos na forma puq; ou puz)
serdo obrigatoriamente impares e ndo contribuirdo para o centro de energia,
uma vez que a integral de uma fung¢do impar é zero se integrada no espago
todo. Termos como u1, podem ser par ou impar dependendo dos modos
escolhidos. Se escolhermos os modos com simetrias tal que esse termo cru-
zado seja impar, teremos entdo que pu 1, serd par e resultard em algo ndo nulo
quando integrado. Dessa maneira, o centro de energia ndo ird ficar no cen-
tro dos guias de onda e devido aos exponenciais que aparecem nos termos
cruzados, similar ao que presente na Eq. (4.7), o centro de energia ird variar
senoidalmente com a dire¢do de propagacao z, resultando, efetivamente, em
um caminho que a luz ird propagar.

Para o célculo do centro de energia é necessario resolver as equacdes
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de Maxwell. Porém, podemos usar algumas simplificagdes para obter essa
quantidade sem resolvé-las. Se a separacdo d entre os guias de onda néo é
muito pequena em relagdo a sua largura a e a superposicdo é composta pela
mesma quantidade de modos (A; = Aj), podemos aproximar o centro de
energia como a distancia entre o centro dos guias de onda até o centro de
um dos guias. Dessa maneira, uma aproximacdo razodvel para o centro de

energia é dada por:

d+a_ iz

pc(z) = X cos <—) , (4.12)
2 Ly

onde x é a posicdo transversa que separa os guias de onda e L; é a distancia

de batimento, a distancia onde a luz acopla totalmente de um guia de onda

para o outro e esté relacionada com a diferenca das constantes de propagacao

dos modos!. A distancia de batimento pode ser expressa como:

A

Ly=
T 2Ane’

(4.13)

onde A é o comprimento de onda da luz e An,¢ € a diferenca de indice efetivo
dos dois modos da superposigao.

Utilizando a Fig. 4.1 como referéncia, assumimos que a luz entra no sis-
tema pelo guia de cima, como mostrado pela curva azul. Apesar da analogia
do centro de energia com o centro de massa, devemos lembrar-nos que a
trajetéria dada pela luz ndo é uma trajetoéria literal, no sentido de particulas

puntuais se movendo no espago, uma vez que o campo eletromagnético é

'Em certos contextos, L, é tomado como a distancia em que a luz vai de um guia de onda
para o outro e retorna. Porém, aqui, usaremos a defini¢do de que é a distdncia em que a luz
vai de um guia de onda para o outro.



Capitulo 4. Forga de Batimento 28

delocalizado espacialmente. Podemos integrar a densidade de momento na
secdo transversal e isso é expresso por g. Esse momento serd sempre tan-
gente a trajetéria dada pelo centro de energia, assim como a velocidade de

uma particula é tangente a sua trajetoria.

/di\a|
T \

d
|

—

; D

| — — i
| Ly |

FIGURA 4.1: Diagrama mostrando um par de guias de onda
acoplados trocando energia. A linha senoidal azul mostra o ca-
minho da luz (centro de energia), onde z é a dire¢do de propaga-
¢do e x é a direcdo transversa. Cada guia de onda tem largura
a e estdo separados a uma distdncia d um do outro. A troca
de energia é caracterizada pela distdncia de batimento L;,, que
consiste na distancia que a luz é transferida de um guia para o
outro totalmente. p é o momento da segdo transversal.

Para que o momento seja tangente ao centro de massa, temos que ter en-

tao:

o prc(z):— 7 I, (4.14)

que nos dé a relacdo entre a componente tangencial do momento e a compo-
nente longitudinal.

Como mencionado anteriormente, o momento longitudinal g, serd sem-
pre constante devido a ortogonalidade dos modos. Porém, o, ira variar em
modulo e magnitude, ja que a ortogonalidade néo se aplica a essa compo-

nente.
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4.3 Heuristica

Pela mecéanica newtoniana, a forca estd relacionada com o momento. Para
acharmos a forga no sistema em questdo, podemos derivar o momento no
tempo t. A quantidade g é definida como sendo a densidade de momento
integrada na segdo transversal. Dessa maneira, g expressa a densidade li-
near de momento na dire¢do de propagacdo, mas por simplicidade iremos
nos referir a ele simplesmente como momento. Dessa maneira, podemos ex-
pressar a densidade de forga linear na direcdo de propagacdo q em termos
do momento como:

_ %

Porém, como foi feita a média temporal anteriormente, ndo temos mais
nenhuma dependéncia temporal. Mas, como atribuimos uma trajetéria pun-
tual para a luz dada pelo centro de energia, podemos atribuir um tempo que
vai depender da posi¢do z onde a luz se encontra e qual é a velocidade de
propagagdo. Dessa maneira, podemos trocar a derivada temporal por uma
derivada espacial [31] e, assim, definir qual é a forca nesse sistema devido a
essa troca de momento. Essa forca serd chamada de forca de batimento e é

expressa como:

T =
0z Jpy

ot o0z
~—~

=0

2
T d+a z
= — 0 <_Lb) 5 cos <_Lb) , (4.16)
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onde calculamos apenas a componente x devido a troca de momento na di-
recdo transversa, nesse caso x. Essa for¢a atua em ambos os guias de onda,
uma vez que é o momento total nos dois guias de onda. Dessa maneira, essa
forca possui também a mesma direcdo em ambos guias de onda. Ou seja,
ela atua no centro de massa do sistema. Devido ao fato dos guias de onda
serem idénticos e simétricos, cada guia de onda sofrerd metade da forca de
batimento.

Nesse modelo heuristico da for¢a de batimento é necessério apenas o
conhecimento do tamanho do batimento e da magnitude do momento da
direcdo z. Com isso, defini¢cdes de momento diferentes resultardo em for-
cas diferentes. Devido a dependéncia da permissibilidade no momento de

Minkowski, ele ird ser aproximadamente ¢ = n?

vezes maior do que o de
Abraham, onde n é o indice de refracdo do guia de onda. Logo, se espera

magnitudes bem diferentes se momentos diferentes forem usados.

4.4 Simulacio Otica

Tendo a férmula heuristica para o calculo da forca de batimento, é neces-
sdrio comparar seu resultado previsto com o resultado completo da solucao
da equacgdo de Maxwell. Para isso, foi usado o método de elementos finitos
(FEM - Finite Element Method) para discretizar e resolver o problema [46—48]
através do software COMSOL Multiphysics. Nessa simulagdo, foram encon-
trados os modos do sistema e todas as integrais relevantes foram calculadas,
tanto para os modos normais quanto os termos cruzados previamente defi-

nidos.
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Iremos considerar um par de guias de onda feitos de silicio com indice de
refracdo n = 3.45 e excitados com um comprimento de onda de A = 1550 nm.
A geometria consiste de uma sec¢do transversal quadrada de cada guia com
tamanho 2 = 310 nm e separagdo horizontal d que é variada durante a simu-
lagdo. Em todas as simulag6es, a luz se propaga na diregdo z e a fase relativa
entre os modos é escolhida como zero.

Para o célculo correto da forca 6tica no caso da superposicdo, primeira-
mente precisamos corrigir a Eq. (2.10), onde temos a densidade de forca q
calculada, porém com termos faltantes devido as tampas dos guias de onda.
Se tal correcao nao for feita, o resultado da forca antes de usar o teorema da
divergéncia e depois de usé-lo irdo diferir, o que indica o erro no célculo.

Relembrando que a forca na superficie I' que limita o volume Q) do guia

de onda é:

F= / /r (Tout) - AdS. 4.17)

Onde I' sdo os 6 lados de um paralelepipedo que define o volume em
questdo. Vamos dividir a superficie I' em duas partes, I', que consiste das
faces perpendiculares ao eixo z (tampas) e I')| que consiste das faces paralelas

ao eixo z (laterais). Dessa maneira temos:

F— / /r (Tow) Ay + / /r (Tou) RS (4.18)

Porém, em I'; o campo fora e dentro coincidem por ser as regides das
tampas. Nessa regido o campo nado é descontinuo. Porém, para manter a

nomenclatura consistente com a préxima segdo, iremos renomear o campo
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para dentro (in). Derivando a Eq. (4.18) em z temos:

9,F — / /S (9:Ton) - fidxdy + ?{j (Tou) - dl, (4.19)

onde S € a drea da secdo transversal do guia na posi¢do z e C o seu contorno.

Para o caso de modos, o primeiro termo na Eq. (4.19) sera zero, pois T,
¢ independente de z, por motivos similares ao vetor de Poynting. Assim
temos que a férmula correta, Eq. (4.19), e a incorreta, Eq. (2.10), produzem
os mesmos resultados. Se o campo for dependente de z, como no caso de
superposic¢do, vemos que haveria discrepancia entre as formulas usadas.

Os resultados da simulagdo por FEM sdo mostrados na Fig. 4.2, onde sdo
apresentadas as forcas para os modos e a amplitude dos termos cruzados da
superposicdo (forca de batimento), uma vez que a magnitude das forgas de
batimento varia com a dire¢do de propagagao.

Para o cédlculo das forgas serdo usados dois primeiros modos TE, chama-
dos modos 1 e 2, que possuem simetria par/impar no plano x e simetria
impar no plano y, onde esse ultimo tipo de simetria indica a polarizagdo do
modo. Esses modos foram escolhidos pois eles geram um deslocamento no
centro de energia quando em superposigdo. Figs. 4.2(a,b) mostram a norma
ao quadrado dos campos (E; - E] e E, - E). Essas normas quadradas, como
pode ser visto, sdo sempre pares, pois constituem um produto de duas fun-
¢Oes pares/impares, logo o resultado sempre serd par. Fig. 4.2(c) mostra o
termo cruzado da norma ao quadrado dos campos (E, - E3). Esse termo cru-

zado da norma ao quadrado serd impar devido a simetria oposta dos modos
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FIGURA 4.2: Resultados da simula¢do por FEM de um CWS
usando os dois primeiros modos TE. O modo simétrico (a) é x-
par e y-impar, enquanto o modo antissimétrico (b) é x-impar e
y-impar. Em ambos os casos, a forca resultante, indicada pela
seta preta, depende do quadrado do médulo e é x-par, atuando
entdo com sinais opostos em guias de onda opostos. Para a
forca de batimento (c), que depende de termos como E; - E7, a
paridade serd x-impar, dessa maneira a forca em guias de onda
opostos terd o mesmo sinal. Em cada se¢do transversal de (a-
¢), vermelho indica regides positivas de E, - Ej enquanto azul
regides negativas. As figuras (d,e) mostram a forga 6tica entre
os guias de onda quando a separacdo entre eles, ou a suas lar-
guras, sdo variadas, respectivamente. Em (d) uma largura de
310 nm ¢é usada enquanto que em (e) uma separagdo de 80 nm
é usada. A linha vertical tracejada em (d) indica uma separagao
de 80 nm, na qual as forgas atrativas e repulsivas dos modos
sdo idénticas. L4 em (e), a linha tracejada indica uma largura
de 310 nm. A magnitude para a forca atrativa (azul/circulos) e
para a repulsiva (vermelho/quadrados) concordam muito bem
para os célculos por MST (curva continua) ou para DF (simbo-
los). A amplitude da for¢a de batimento (verde/tridngulos), no
entanto, varia dependendo do método utilizado, ndo havendo
coincidéncia entre MST (verde) e DF (tridngulos). Em (e) o sis-
tema ndo apresenta modos antissimétricos confinados (2) para
larguras menores do que 240 nm, apenas o modo simétrico é
presente.
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no plano x. A menos de algumas constantes, esse termo é a energia eletro-
magnética. Dessa maneira vemos que podemos ter um u1, impar, que em
contrapartida ird gerar um centro de energia ndo nulo.

Como os modos sdo simétricos ou antissimétricos, a for¢ca para modos
serd atrativa ou repulsiva sempre. A normal a superficie dos guias de onda
pode ser pensada como uma func¢do impar devido a simetria de espelho
que os guias de onda possuem. Uma vez que para o calculo da forca pre-
cisamos empregar uma quantidade quadrética no campo vezes a normal
(Eq. (4.19)), devido ao fato dessa norma ao quadrado ser par, como obser-
vado na Fig. 4.2(a,b), ao ser multiplicado pela normal vemos que a forga total
terd sempre sinal opostos em guias de onda opostos.

Para o caso de superposicdo, temos uma densidade de forga que serd im-
par, analogo a Fig. 4.2(c), e como a normal funciona como uma fungdo impar,
a forca total serd par. Logo, guias de onda opostos terdo mesmo sinal de
forga, o que ndo caracteriza um sistema nem atrativo nem repulsivo. A forca
Otica vai atuar de tal maneira a acelerar o centro de massa do sistema. Este é
um resultado original, ndo observado para modos e presente apenas na forca
de batimento quando hé superposi¢do de modos.

Figs. 4.2(d,e) mostram a magnitude da forca 6tica no sistema de guias
de onda acoplados, quando a separacdo e largura sdo variadas, respectiva-
mente. A forca 6tica é linearmente proporcional a poténcia nos guias de
onda, isso pode ser visto se normalizarmos os modos para terem poténcia
unitdria no vetor de Poynting. Dessa maneira, é usual expressar a forga 6tica

como sendo a for¢a por unidade de deslocamento na dire¢do de propagacdo
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por unidade de poténcia (pN/um/mW). E mostrada na Fig. 4.2(d), como li-
nha tracejada, a separacdo de 80 nm, na qual as for¢as de modos cancelam
uma a outra, e na Fig. 4.2(e) é mostrada a largura de 310 nm. Nas Figs. 4.2(d,e)
em azul, curva sélida e circulos, temos as for¢cas do modo 1 calculadas por
MST e por forcas de dipolo, respectivamente, enquanto em vermelho, curva
solida e quadrados, temos a for¢a para o modo 2, por MST e forcas de dipolo,
respectivamente. Ja a for¢a de batimento é mostrada como a curva sélida e
tridngulos, para MST e forca de dipolo. Para o caso da forca dos modos, os
dois métodos, MST e forca de dipolo, concordam perfeitamente um com o
outro. Porém, para o caso das forcas de batimento, os dois métodos d&o re-
sultados bem distintos, com a forca de dipolo sendo menor que a por MST.
Um resultado importante é o fato de que a ordem de magnitude das forgas,
seja de modos ou de batimento, é o mesmo.

E importante ressaltar que caso a forga por MST nao houvesse sido cor-
rigida, sua magnitude seria bem menor para o caso atual. Dessa maneira,
para todos os calculos envolvendo tensor de stress, a forca foi calculada e
conferida de duas maneiras diferentes. Uma usando o divergente do tensor
de stress e a outra usando o teorema da divergéncia previamente derivado.
Quando ambos os métodos sdo comparados, é observado que eles dado resul-
tados idénticos, o que mostra que a férmula derivada com o termo a mais, é
de fato a férmula correta e constitui em uma aplicagdo correta do teorema da
divergéncia.

Depois de verificado a validade no célculo das forgas, que possui um re-

sultado idéntico para forgas de modos, iremos comparar a férmula heuristica
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prevista para a forca de batimento com a forga calculada a partir da simula-
¢do, mostrada na Fig. 4.3. O momento g, usado em (4.16) pode ser tanto o
momento de Abraham, curva vermelha, ou de Minkowski, curva azul. Os
resultados da simula¢do sdo mostrados como quadrados, for¢a de dipolo,
circulos, MST, e triangulos, forca de eletrostricdo [49]. A forca de eletros-
tricdo é usada apenas para mostrar que qualquer efeito fotoeldstico é muito
menor quando comparado com efeito de troca de momento, como mostrado.
Como esperado, a forca heuristica calculada pelo momento de Minkowski é
aproximadamente n?> ~ 10 vezes maior do que a de Abraham. Apesar das
simplifica¢des feitas no modelo heuristico, ha uma concordancia muito boa
entre a forca por Minkowski e MST. J4 a forma de Abraham é bem menor
do que tanto MST quando forga de dipolo. Isso é bem interessante, uma vez
que momento de Abraham ¢é associado a tanto MST quanto a forga de dipolo,
porém ambas forcas concordam melhor com o modelo de Minkowski, em es-
pecial MST. Isso pode ser um indicio de que o momento correto para esse
tipo de sistema ¢, de fato, o momento de Minkowski ou talvez uma média

ponderada dos dois momentos.
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FIGURA 4.3: Forca de batimento em funcdo da separacdo adi-
mensional ente os guias de onda d/a. Cinco derivagdes sao
apresentadas: calculadas via transferéncia de momento assu-
mindo formulacdo de Abraham (curva vermelha) e Minkowski
(curva azul), e calculos por MST (circulos verdes), DF (quadra-
dos amarelos), e ES (tridngulos azuis), que foram baseadas to-
talmente nas simula¢des numéricas por FEM.
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4.5 Simulacao Estrutural

Apesar da ordem de magnitude das forcas de batimento e as for¢as de modo
serem as mesmas, elas sdo fundamentalmente diferentes. As forcas de modo
sdo independentes de z, enquanto as forgas de batimento variam cosenoidal-
mente com z. Dessa maneira, pelo fato de que a média de um cosseno ser
zero, espera-se intuitivamente que deformagdes causadas pela forca de bati-
mento devam ser insignificantes. Porém, tal intui¢do apenas funciona se os
guias de onda forem infinitos, caso o tamanho dos guias de onda sejam com-
pardveis a distancia de batimento, teremos que as condi¢des de contorno dos
guias de onda (ancoragem) irdo ter um fator bastante influente, uma vez que
uma forga alta préximo do ponto de ancoragem ird gerar uma deformacao
pequena quando comparado com a mesma forca longe do ponto de ancora-
gem. Dessa maneira, perdemos a simetria do problema, pontos diferentes
vdo se comportar diferentemente para a mesma forga. Logo, uma for¢a que
varia como cosseno pode ter, de fato, deformagdes aprecidveis (esse é um fato
que pode facilmente levar a conclusdes precipitadas sobre a forca devido a
média ser zero [50]).

Para melhor comparar as forgas, iremos resolver o problema de defor-
magdo dos guias de onda através de uma simulagdo por elementos finitos e
resolver analiticamente as deformag¢des. Uma vez que, obtendo-se somente
as forcas, pode ndo ser 6bvio qual tipo de comportamento serd o esperado,
usaremos duas condi¢des de contorno estruturais distintas: com os guias de
onda suportados em uma extremidade apenas ou nas duas extremidades.

Nas Figs. 4.4(a-d) temos o caso de guias de onda suportados em ambos os

lados (double-clamped). Nas Fig. 4.4(a) e Fig. 4.4(b) temos os modos simétricos
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(1) e antissimétricos (2). Como o modo simétrico gera uma forca atrativa, os
guias de onda se aproximam, enquanto para o antissimétrico eles se afastam.
Como foi demostrado, a forca de batimento ndo é nem atrativa ou repulsiva,
logo os guias de onda deformardo para a mesma dire¢do, como mostrado na
Fig. 4.4(c). Para o célculo da deformagcéao foi assumido que a poténcia total
nos guias de onda é a mesma. Dessa maneira, para o caso simétrico e an-
tissimétrico, temos a mesma poténcia. Porém para o caso de batimento, é
injetado 50% da poténcia no modo simétrico e 50% no modo antissimétrico.
Como vimos, para certas separagdes horizontais entre os guias, as forgas atra-
tiva e repulsiva podem se anular. Dessa maneira, para uma grande faixa de
separagOes, a soma entre forca atrativa e repulsiva vai ser bem similar a forga
de batimento. A soma dessas duas entdo ird gerar uma deformagdo bem
menor do que cada uma individualmente, por serem opostas em natureza.
Logo, temos um comparativo injusto entre as forcas de modo e a forca de
batimento, j& que no sistema total, as trés forcas estdo presentes. Por isso, as
escalas usadas nas imagens sao diferentes.

A Fig. 4.4(d) mostra o que acontece quando temos as trés forgas no sis-
tema. A forca de batimento tende a deformar os guias de onda para uma
diregdo (direita), enquanto as forcas de modo tendem a separar ou afastar
os guias. O resultado final é que um guia de onda se deforma bem mais do
que o outro. E possivel otimizar o sistema para minimizar a deformagao de
um guia, deixando praticamente ndo deformado, enquanto o outro guia sofre
deformacao.

A mesma analise segue para o caso de guias de onda suportados em ape-

nas uma extremidade (single-clamped), como mostrado na Figs. 4.4(e-h). A
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FIGURA 4.4: Deformagdo mecanica causada pela forcas de
modo simétricas (a,e) e antissimétricas (b,f), comparadas com
a forca de batimento (c,g). Em (d,h) todas as forcas sdao consi-
deradas. As deformagdes mostradas sdo solugdo da equagdo
de Euler-Bernoulli para um par de guias de onda acoplados
em ambas extremidades (a-d) ou em apenas uma extremidade
(e-h), veja apéndices B e C. Ambos guias de onda sdo de se-
¢do quadrada de lado 310 nm, separagdo de 389 nm, compri-
mento de 30 um, tamanho de batimento de 15 pm e é-se inje-
tado 100 mW de poténcia. A escala das deformagdes foi exa-
gerada dos valores reais para efeitos visuais por fatores de 200,
300, 3500 e 1500 de (a) até (e), respectivamente, e fatores de 4, 6,
600 e 80 de (e) até (h), respectivamente.

(d)
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vantagem de usar guias de onda suportados em apenas uma extremidade é
que possibilita a obtencdo de deformagdes bem maiores para o mesmo tama-
nho e poténcia usados quando comparados com guias de onda suportados
em ambas extremidades. A tnica desvantagem é que ha necessidade de aco-
plar os guias de onda a uma outra parte do sistema se quisermos estudar os
sinais transmitidos nos guias de onda em funcdo da deformagdo dos mes-
mos. A solugdo completa para ambos os casos é mostrada nos apéndices B e
C

Foi mostrado que a forga 6tica é proporcional a poténcia de entrada nos
guias de onda. Porém como as deformacdes variam com a geometria? A
Fig. 4.4 apenas mostra um tinico caso para um certo comprimento. Uma per-
gunta extremamente importante é: todos comprimentos geram deformacdes
aprecidveis ou existem certos comprimentos onde temos uma deformagéao
tdo grande ou maior que as deformagdes de modos? Para forgas de modos,
é facilmente mostrado que as deformagdes sédo proporcionais a L*, onde L
é o comprimento do guia de onda. Isso vém do fato da equacdo de Euler-
Bernoulli ter derivadas de quarta ordem. Porém, devido a dependéncia de
um cosseno na forca de batimento, ndo é mais trivial qual é o maximo de
deformacao.

A Fig. 4.5 mostra a deformacdo dos guias de onda para a forca de bati-
mento, normalizada em termos da deformagéo causada pela forca de modos.
Dessa maneira, temos uma comparacdo correta de cada efeito. Se o resul-
tado for maior do que 1, temos que a forca de batimento gera deformagdes

maiores que as for¢as de modo, caso contrério as for¢cas de modo dominam.
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FIGURA 4.5: Perfil de deformagdo normalizada para guias de
onda suportados em duas extremidades (double-clamped) (a) e
apenas uma extremidade (single-clamped) (b). A curva vermelha
mostra o perfil de deformagdo causado pela for¢a de batimento
normalizada pela deformagdo maxima causada pela forca de
modo. A curva preta tracejada mostra qual é a forga nesse sis-
tema dada por (4.16), normalizada para ter maximo de 1. O
procedimento de normaliza¢do é dado pelos apéndices B e C.
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Na Fig. 4.5(a) temos o caso de guias de onda suportados nas duas extre-
midades, onde alguns perfis sio mostrados em vermelho para certas razdes
de comprimento total por comprimento de batimento (L/Lj). Existem certos
parametros que sdo capazes de gerar deformag¢des normalizadas na ordem
de 1, como éocaso L/L;, ~ 2. Apesar de que a regido onde L/L; < 1 possuir
deformagdes normalizadas na ordem de 2, essa regido ndo tem muito inte-
resse por exigir guias de onda muito curtos, o que implica em poténcias altas
para atingir deformagdes equivalentes em guias de onda mais longos. Logo,
a poténcia necessdria para causar deformacdes devem ser bastante altas.

A Fig. 4.5(b) mostra o caso de guias de onda suportados em uma tnica
extremidade. Podemos ver que a deformagdo maior acontece na ponta solta
do guia de onda, como esperado. Porém uma coisa muito interessante acon-
tece quando L/L, ~ 1. A deformacdo normalizada passa a ser proxima de
4. Ou seja, forcas de batimento, para mesma geometria e poténcia, geram
deformacdes 4 vezes maiores do que for¢as de modos, o que invalida argu-
mentos comuns na literatura de que a forca de batimento é incapaz de gerar
deformacdes devido a sua média ser zero [50].

Porém, como pode ser visto, caso o parametro L/ Ly ndo for propriamente
escolhido, a deformacdo normalizada serd proxima de zero. Dessa maneira,
nem todas configura¢gdes podem ser detectadas e a geometria tem que ser
bem calibrada, caso contrério os efeitos da forca de batimento serdo diminu-

tos.
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4.6 Conclusao

Neste trabalho a forca de batimentos em guias de onda acoplados foi estu-
dada através de simula¢des numéricas e de uma teoria heuristica. Foi visto
que se o procedimento correto ndo for usado, como o uso do teorema da di-
vergéncia descontinuo ou entdo a derivacdo correta da densidade linear de
forga, incorre-se em erros no cdlculo da forga 6tica. Em especial, o resultado
deduzido a partir do teorema da divergéncia ndo ird concordar com a den-
sidade de forca correspondente, indicando que o teorema da divergéncia foi
usado erroneamente. Apds a corre¢do da densidade de for¢a com um termo
adicional que esta presente apenas se o tensor de Maxwell depende de z, te-
mos que a forca é entdo calculada corretamente. Esse termo adicional ndo
afeta forcas de modos, pois para modos ndo hd dependéncia em z no tensor
de Maxwell.

Vemos também um resultado surpreendente e inusitado. As forgas calcu-
ladas pelo tensor de Maxwell e por forca de dipolo sdo idénticas para mo-
dos. Isso mostra que as forgas 6ticas para modos em um sistema de guias
de onda acoplados sdo as mesmas independentemente do modelo de forca
empregado, um resultado que ndo é comum quando se trata de forcas 6ticas
na matéria. Muitas vezes, apenas com experimento podemos dizer qual é o
modelo de forca para aquele sistema em questdo. Porém, para esse caso em
especial, o resultado independe do modelo.

Quando uma superposicdo de modos é injetada nos guias de onda, ao
invés de apenas um modo, o resultado é totalmente diferente. E necessério

ter bastante cuidado nos célculos da forca e em qual modelo se deve usar.
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Modelos diferentes de forca vao gerar forgas distintas. Dependendo dos mo-
dos usados para o cdlculo, até a direcdo da forca pode variar, assim como a
ordem de magnitude. Para o caso da superposi¢do, ird surgir uma forca a
mais, chamada de for¢a de batimento, que ndo é nem atrativa ou repulsiva,
e, dessa maneira, ird afetar as coordenadas do centro de massa do sistema.
Essa forca, como visto, apesar de variar cossenoidalmente, é capaz de ter um
impacto grande na deformacdo dos guias de onda se a geometria for bem
escolhida. Como esse resultado parece contra-intuitivo, forgas internas ao
sistema alterando o centro de massa, nés propusemos um modelo heuristico
para explicar como isso ocorre. Para isso, é importante lembrar que o sistema
nao é composto apenas de guias de onda, mas também da luz. Logo, podera
ser trocado momento entre a luz e a matéria, o que ird resultar em forgas no
sistema. As forcas preditas pela heuristica possuem a mesma dire¢do devido
ao recuo sofrido pelos guias de onda quando a luz troca de um guia de onda
para o outro.

Para o modelo heuristico é necessario definir qual o momento eletromag-
nético usado no sistema. Existem duas escolhas, entre o de Abraham e o
de Minkowski, sendo que a diferenca entre as forcas para cada modelo é de
uma ordem de magnitude. Vemos que a heuristica concorda muito bem com
as forgas calculadas numericamente quando se é empregado o momento de
Minkowski.

Com esses resultados uma pergunta 6bvia surge: Por que, para modos, as
forcas sdo independentes do modelo, enquanto que para superposicdo elas
sdo dependentes. Note que a diferenca crucial entre os dois tipos de sistema é

justamente a troca de momento entre os guias de onda. Para o caso de modos
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ndo existe momento transverso, logo ndo existe troca de momento e a forca é
puramente devida a pressdo de radiacdo. Ja no caso de superposigdo, existe
uma troca de momento que acarretard em uma forga adicional no sistema.
Apesar de termos resolvido apenas o caso de guias de onda, as férmulas de-
rivadas sdo bem gerais. Quando temos luz propagante em uma certa direcao,
as forgas para modos serdo sempre as mesmas. Porém, quando ha superpo-
si¢do, serdo distintas devido a forca de batimento. Esse resultado pode ser
entendido de outra maneira: em sistemas onde ha troca de momento en-
tre luz e matéria, as forcas 6ticas irdo possivelmente dar resultados distintos,
porém quando ndo ha troca de momento, as forcas serdo idénticas e indepen-
dentes do método, um resultado que pode ser estendido a outros sistemas.
Apesar da escolha especifica de modos feita, se outros modos forem usados
que possuem um centro de energia na dire¢do y, seria possivel ter forcas de
batimento nessa dire¢do. Logo, escolhendo superposi¢des e geometrias cor-
retamente, é possivel ter um controle muito preciso do posicionamento de
guias de onda individuais em ambas dire¢Oes, algo que é impossivel de se
ter injetando apenas um modo. Logo, mostramos que a for¢a de batimento
ndo pode ser desprezada: ela é capaz de gerar deformagdes comparaveis ou
maiores que as forgas 6ticas de modo, e argumentos de que por sua média
(em um periodo) ser zero sdo falhos. Como visto, a combinagdo de forgas
de modo e batimento podem gerar deformacdes assimétricas nos guias de
onda, o que tem repercussoes diretas em vdrias aplicagdes, como por exem-
plo, afetar a frequéncia de ressonancia de cada guia em certos experimentos.
Logo, o fato de que a for¢a de batimento ndo pode ser sempre ignorada sig-

nifica que os experimentos devem levé-la em consideragdo sempre quando
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ha superposi¢do de modos.
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Capitulo 5

Forca Otica em Meios Dielétricos

Nesse capitulo serdo estudadas as forcas em meios dielétricos para luz gui-
ada em uma dire¢do arbitraria (curva ou ndo). Serdo abordados os modelos
de forca devido a Lorentz, Einstein-Laub e Minkowski em suas formulagdes

tensoriais em um tnico tensor de stress geral.

5.1 Introducao

No capitulo anterior foi estudado como a forca de batimento pode surgir
em um sistema de guias de onda devido a transferéncia de momento ele-
tromagnético entre os guias de onda quando se tem uma excitagdo por uma
superposicdo de modos do sistema. Para explicar esse fendmeno criamos
um modelo heuristico capaz de explicar e predizer quantitativamente essas
novas forgas nesse sistema.

Para o cdlculo das forcas foram usados dois modelos comuns a esse tipo
de sistema, o tensor de Maxwell e forca de dipolo. Porém, existem outros mo-
delos de forca, além desses dois, que sdo comumente usados. Entretanto, por
se tratarem de modelos drasticamente diferentes, é praticamente impossivel

compard-los usando apenas densidade de forca volumétrica. Para comparar
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os modelos diferentes, iremos usar tensores de stress de cada forga, criando
um tensor de stress generalizado que é capaz de reproduzir todos os mode-
los de forca em meios dielétricos. Dessa maneira, com as forcas na mesma
linguagem, é possivel compara-las mais facilmente.

Assim como no capitulo anterior, serd usada a densidade de forca linear
q, que consiste na derivada da forca total pela direcdo de propagacdo. O
motivo de usarmos essa densidade de forca ao invés da densidade de forca
volumétrica é o fato de que guias de onda sdo estruturas susceptiveis a en-
vergamento na dire¢do de propagacdo, pois eles sdo longos e finos. Ja a se-
¢do transversal deles permanece praticamente inalterada. Logo, saber como
a forga varia transversalmente na secdo transversal ndo nos da informacgao

muito relevante quando estamos interessados em saber como o guia enverga.

5.2 Tensor de Stress Geral

Na Eq. (2.1) temos o tensor de stress de Maxwell, também conhecido como
tensor de Lorentz. As diferentes formula¢des de stress, Einstein-Laub [34],
Minkowski [34], Lorentz [34, 35] podem ser expressas pelo tinico tensor de

stress:
Tum = €0 €8®£—Es E-E)+u H@?—L—E’H-’H , (5.1)

onde n,m = 0 oul e € é a permissividade relativa dos guias de onda.
Com essa definicdo geral, n6és temos que T € o tensor de stress de Lo-
rentz [34, 35], T7o € o tensor de stress de Enstein-Laub [34], 771 € o tensor de

stress de Minkowski [34] e T; € um tensor ndo encontrado na literatura.
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Aplicando o divergente desse tensor, podemos definir qual é a densidade

de forga 6tica F como:

Foo = —EV -P + ugdiP x H, Lorentz (5.2)
Fro=(P-V)E+ nupoP x H, Einstein-Laub (5.3)
Fn = —%eoé’ -EVe, Minkowski (5.4)
For = Foo + F11 — Fro, Unnamed (5.5)

onde P = gp(e — 1)€ é a densidade de polarizagéo.

5.2.1 Densidade de Forca

Aplicando o teorema da divergéncia descontinuo em um certo volume ob-
temos novamente (2.9). Para obter a densidade de forca q, derivamos F na
direcdo de propagacdo. Porém, dessa vez, sera assumido que a diregdo de
propagacgdo ndo é mais uniforme, mas pode se curvar arbitrariamente em
um caminho. Em outras palavras, a luz est4d confinada em um volume e pode
se propagar em um certo caminho arbitrdrio. Seja essa curva parametrizada
pelo comprimento de arco s, dessa maneira temos que:

_9F

9= 7 (5.6)

A derivacdo de q nesse caso serd distinta da derivagdo anterior, pois, deve
ser levado em consideragdo que a normal também vai mudar de dire¢do com
s e ndo apenas o tensor de stress pode variar com s. Dessa maneira, guias

de onda curvos, mesmo quando apenas um modo é excitado e um guia de
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onda usado, sofrerdo uma forca devido a varia¢do da dire¢do de propagacao
(normal). O que pode ser entendido devido ao fato de que a luz estd fazendo
uma curva: 0 momento eletromagnético estd mudando de diregdo, o que ird
gerar uma forga.

Para derivarmos a densidade de forga q, iremos integrar (2.9) em um vo-
lume de espessura ds na direcdo de propagacdo. Para o caso de propagacdo
no eixo z como anteriormente, o volume tera espessura 0z, como mostrado
na Fig. 5.1(a). Caso a direcdo de integracdo seja arbitrdria, teremos como
mostrado na Fig. 5.1(b), aqui ilustrado em coordenadas cilindricas por sim-
plicidade.

Das seis faces (I') da regido mostrada na Fig. 5.1, onde duas sdo verdes
(tampas) e quatro sdo azuis (lados), as faces azuis e verdes terdo que ser tra-
tadas diferentemente para se achar a forga q, uma vez que, no processo limite
da espessura tendendo a zero, as faces azuis colapsam em uma curva.

Para as faces paralelas, a dire¢do de propagacdo I'| temos que o elemento
de 4rea dS envolve s(z). Para o caso de propagagao reta (Fig. 5.1(a)), dS =
dxdz ou dydz. Dessa maneira, no limite de 6z — 0, temos que a integral du-
pla se transforma em uma integral de contorno. Em coordenadas cilindricas,
temos que para essas faces azuis dS = rd¢dy ou rd¢dr. Ao invés de deri-
varmos em termos do comprimento de arco s, podemos igualmente derivar
em termos de ¢, uma vez que s = ¢pRyg, onde Ry € 0 raio do guia de onda.
Dessa maneira, no limite de s — 0 novamente temos uma integral de linha.

As faces perpendiculares a dire¢do de varredura I'} ndo envolvem s(z)
no elemento de drea dS. Sendo dS = dxdy para o caso de propagacéo reta

(Fig. 5.1(a)) e dS = drdy para o caso de propagagdo curva em coordenadas
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FIGURA 5.1: Superficie de integracdo para a Eq. (2.9). Em (a)
é mostrado o caso de propagagdo no eixo z, enquanto em (b)
é mostrado a propagacdo em diregdo arbitraria caracterizada
pelo comprimento de arco s, aqui demonstrado por simplici-
dade como um arco em coordenadas cilindricas. I'; define a su-
perficie paralela a diregdo de propagagdo enquanto I' | a direcao
perpendicular. No caso limite da espessura ds ou ds tenderem a
zero, a superficie I') é transformada no contorno C, enquanto a
superficie I'; se transforma na superficie S.
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cilindricas (Fig. 5.1(b)). No limite de ds — 0, teremos que o integrado sera
derivado em s, pois as duas faces irdo colapsar em apenas uma e a normal é

opostas em faces oposta. Logo a densidade de forga linear sera:

qug = 84,13

://a¢(<7;n>-ﬁ) drdy+7§ (Tout) -Airdl
S ¢ dy or dr

_ / [5 (95 Trw) - Adrdy + / /5 (Tin) - gt drdy + 7§C (Tou) -firdl (5.7)

onde foi derivado para o caso de guias de onda fazendo curvas (trajetéria cir-
cular), pois o caso reto foi derivado previamente. Por simplicidade, o subs-
crito nm serd omitido. O primeiro termo em (5.7) é presente apenas em super-
posi¢do de modos, pois apenas assim o tensor de stress varia com a dire¢do
de propagagio!. O segundo termo é presente apenas quando o guia de onda
faz uma curva, dessa maneira, a normal muda de direcdo. O terceiro termo é
o termo de contorno nas laterais do guia de onda na posigéo s.

Fora dos guias de onda temos que T, = T, pois € = 1 (vacuo). Logo as
integrais que envolvem termos fora do guia de onda dardo sempre o mesmo
resultado. O mesmo ndo ocorre para o tensor de stress generalizado dentro
da matéria. Nesse caso, cada formulacdo daré resultado diferente.

Para modos em propagacao reta, temos apenas o terceiro termo de (5.7),
que envolve campos fora da matéria. Com isso, temos que todas as leis de
forca dardo o mesmo resultado, assim provando o resultado encontrado na

secdo anterior.

!Uma outra maneira do tensor variar seria se a propria geometria ndo for uniforme nessa
direcdo, como o caso de fapers ou cristais fotdnicos
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5.3 Simulacao

Na secdo anterior foi derivada a densidade de forca q através do tensor de
stress generalizado. Para comparar a diferenca entre os modelos, foi feita
uma simulagdo por elementos finitos e estudados alguns tipos de geometria
com diferentes tipos de injecdo de modos. A geometria usada consiste de
guias de onda de silicio de largura de 280 nm e altura 380 nm, comprimento
de onda de excitagdo de 1550 nm e indice de refracdo de n = 3.45. Para um
tinico guia de onda, existem dois modos de polarizacdo TE e TM [12]. Foram
estudados um e dois guias de onda em geometria reta e circular. Quando se
tem dois guias de onda, o sistema acoplado possui quatro modos. E para o
caso de apenas um guia de onda, sua largura é o dobro, 560 nm.

Na Fig. 5.2 temos a componente x da for¢a de modo (a) e da forca de ba-
timento (b), que surge quando se faz a superposigdo de certos modos, para a
geometria de dois guias de onda retos acoplados. Na Fig. 5.2(a), temos que
as forcas de modos para os quatro tensores de stress ddo o mesmo resultado,
onde é mostrado apenas uma delas para os quatro modos. Para a superpo-
si¢do, existem apenas duas combinag¢des ndo nulas, a soma dos modos 1 e 2,
ambos TE, e a soma dos modos 3 e 4, ambos TM. Apenas essas combinagdes
de modos possuem um centro de energia ndo nulo na dire¢do x. Expandindo
(0;Tin) - 0, é possivel ver que a componente transversa ird depender apenas
de n e sera independente de m. Dessa maneira, a forca 6tica serd dividida
segundo o valor de n como mostrado na Fig. 5.2(b), onde linhas sélidas sdo
n = 0 (Lorentz ou a forca sem nome, Unnamed), e as linhas tracejadas sdo

n = 1 (Einstein-Laub ou Minkowski). Note que a curva vermelha é similar
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ao resultado encontrado na tltima se¢do. Porém, o resultado para a com-
binacdo de modos TM é drasticamente diferente, com as forcas em dire¢oes
opostas. E importante ressaltar que essas for¢as atuam no centro de massa

do sistema como mostrado no inset.
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FIGURA 5.2: Forga ética para modos (a) e para superposigdo
(b). Em (a) todas as quatros forcas derivadas do tensor de stress
geral ddo o mesmo resultado e apenas um é mostrado. Em (b)
existe dois valores distintos para a forca para cada superposi-
¢do, que é determinado pelo valor de n no tensor de stress.

Na Fig. 5.3 temos a componente y da for¢a de batimento. Em (a), a com-
binagdo de modos ndo causa uma variagdo no centro de massa, apenas um
cisalhamento entre os guias de onda, enquanto que, em (b), ocorre uma vari-

acdo do centro de massa. Assim, como no caso da componente x, irdo existir
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apenas duas forgas distintas dependendo do n usado no tensor de stress geral.
Para o caso de cisalhamento (a), as duas forgas possiveis sdo muito parecidas
entre si, porém, para o caso da forca que atua no centro de massa (b), elas sdao

drasticamente diferentes.
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FIGURA 5.3: Forga 6tica para superposi¢do de modos. Em (a)
temos combinagdes que causam cisalhamento entre os guias de
onda, enquanto em (b) temos combina¢des que causam varia-
¢do no centro de massa do sistema. Em ambos o0s casos existem
dois valores distintos para a forga para cada superposicdo que
é determinado pelo valor de 1 no tensor de stress.

Na Fig. 5.4 temos a componente z da forca de batimento. Nesse caso, por

ser a componente longitudinal, existirdo 4 forcas diferentes que dependem
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dos valores de 1, m. Essas forcas sdo de cisalhamento e podem ser entendi-
das como uma reacdo do guia de onda quando a luz deixa um guia e vai
para o outro, dessa maneira eles sdo acelerados em dire¢des opostas. A forca
de Minkowski (n = 1,m = 1) é sempre zero, pois a densidade de forca é

proporcional a Ve, que varia apenas transversalmente.
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FIGURA 5.4: Forga 6tica para superposicdo de modos. Em (a)
temos a superposi¢do do modo 1 e 2, enquanto em (b) temos a
superposicdo 3 e 4, com ambas as forcas causando cisalhamento
nos guias de onda.

Para a andlise feita até entdo, exploramos as diferentes combinagdes de
modos e quais tipos de forgas isso pode gerar, forcas transversas e longi-

tudinais, forcas que causam variagdo no centro de massa ou cisalhamento.



Capitulo 5. Forca Otica em Meios Dielétricos 58

Porém, nessa andlise, foram estudados apenas guias de onda retos. O termo
relacionado a curvatura do guia de onda em (5.7) foi até entdo ignorado. Po-
rém, uma andlise como a anterior para guias de onda curvos é extremamente
complicada, pois todos os valores de 1, m sdo importantes. Existirdo 4 forcas
de modo para os 4 modos, totalizando 16 forcas distintas. Para o caso da su-
perposicdo, teremos mais forcas ainda. Apesar de ser possivel mostrar todas
as variagdes possiveis de for¢a, uma andlise tdo profunda ndo traria um me-
lhor entendimento qualitativo dessas forcas de batimento que surgem, pois
ndo temos como a4 priori distinguir quais sdo as forgas corretas corresponden-
tes a um experimento.

Para comparar os diferentes efeitos das forcas em diferentes geometrias,
iremos mostrar como as forgas variam com a diregdo de propagacdo s(z). Para
isso, iremos usar apenas a forga de Lorentz por simplicidade. Na Fig. 5.5 te-
mos guias de onda retos em duas geometrias, apenas um guia de onda (a,b)
ou dois guias de onda (c,d). Para o caso de apenas um guia de onda, a lar-
gura deles é o dobro da geometria de apenas um guia de onda. Como pode
ser visto, quando temos for¢as de modo para um tnico guia de onda, (a), a
forca é identicamente zero, porém existird uma for¢a de batimento quando
uma superposi¢do de modos é introduzida, (b). Essa forca pode atingir am-
plitudes bem altas, como visto anteriormente, quando a separac¢do dos guias
diminui, a for¢a de batimento aumenta, e esse é o caso de separagdo zero en-
tre os guias de onda. Para o caso de dois guias de onda, existirdo duas forgas
de modo (c), mostradas como curva sdlida e tracejada. Quando se tem a su-
perposicdo desses dois modos, temos a forga da batimento mostrada em (d),

onde temos a forga total no sistema e forca de modo mais forca de batimento
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(por isso as curvas ndo se superpdem). Podemos ver que, nessa situacédo, as
forgcas de modo quase se anulam. Dependendo de como é feito a superposi-
¢do, quantidade de cada modo, ou escolhendo a geometria, a curva vermelha
e preta podem se aproximar ou afastar e a ondulagdo pode aumentar ou di-
minuir. Dessa maneira, é possivel ter um controle muito grande de como
as forgas atuam em cada guia de onda individualmente. Apesar de que na
Fig. 5.5 é mostrado apenas a componente x da for¢a, o mesmo pode ser feito
para as componentes y e z, assim como combinar mais de dois modos, para

ter um maior controle das forgas.
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FIGURA 5.5: Forca 6tica para superposigdo de modos de guias
de onda retos. Em (a,b) temos apenas um guia de onda en-
quanto que em (c,d) temos dois guias de onda. Em (a,c) sdo
mostradas apenas for¢as de modo, enquanto que em (b,d) sdo

mostradas a forca total em uma superposi¢do de modos (forca
de modos e batimento).

Na Fig. 5.6 temos guias de onda curvos em uma trajetéria circular. Dife-

rentemente do caso reto, para forcas de modo de um tnico guia de onda, (a),
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temos uma forca ndo nula. Essa forca surge devido a curvatura do guia de
onda e ao fato do campo ndo ser mais simétrico em faces opostas do guia
de onda. Dessa maneira, a luz, ao curvar, originard uma reagdo no guia
empurrando-o. Para a superposi¢do de modos em um unico guia, (b), te-
mos novamente a for¢a de batimento variando com a dire¢do de propagacao.
Para o caso de dois guias de onda (c), a for¢a de modo é similar a da Fig. 5.5,
porém a forca estd deslocada para cima devido a forca que surge pelo guia se
curvar. Uma situagdo interessante acontece no caso da superposi¢ao de mo-
dos (d), onde a forca da batimento tem sinal e amplitudes opostas em guias
de onda opostos. Dessa maneira, a forga total esta fora de fase devido a cur-
vatura de cada guia ser diferente, cada um deles terd um comprimento de

batimento diferente.

5.4 Conclusao

Como existem diferentes modelos para forcas 6ticas e a forma da densidade
de forca drasticamente difere entre cada modelo, se torna dificil, sendo im-
possivel, comparar esses modelos entre si e discernir as principais diferengas
ou similaridades entre eles. Para isso foi criado um modelo de tensor de
stress geral, onde variando indices nesse tensor é possivel obter as forcas de
Lorentz, Einstein-Laub e Minkowski. E possivel também ver que existe uma
quarta forca ndo mencionada na literatura. Essa forca pode ser interpretada
como uma soma e subtracao das outras trés forgas.

Uma vez que possuimos um tnico tensor de stress que é capaz de repro-

duzir todas as forgas 6ticas nesse tipo de sistema, partimos para deduzir qual
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FIGURA 5.6: Forga 6tica para superposicdo de modos de guias
de onda curvos em um arco. Em (a,b) temos apenas um guia
de onda enquanto que em (c,d) temos dois guias de onda. Em
(a,c) é mostrado apenas for¢as de modo, enquanto que em (b,d)
é mostrado a forca total em uma superposicao de modos (forca
de modos e batimento).
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é a forma correta do uso do teorema da divergéncia para o calculo da den-
sidade de forga linear. Essa densidade de forca é a quantidade ideal para o
cdlculo de envergadura em estrutura de guia de onda e tem as vantagens de
ser uma grandeza que varia apenas com a distancia de propagac¢do. Vemos
que o uso incorreto do teorema da divergéncia pode acarretar em um calculo
errdneo dessa forca, onde dois termos seriam ignorados, um correlacionado
a superposi¢do de modos e o outro a curvatura do guia de onda. Caso esses
dois termos ndo fossem considerados, terfamos que todas as quatro forcas
6ticas dariam o mesmo resultado. Porém, devido ao fato de que eles ndo
podem ser ignorados, temos que, dependendo do tensor de stress usado, te-
remos forgas drasticamente diferentes. Enquanto algumas dessas forgas pos-
suem diferentes sinais e magnitudes, outras sdo identicamente zero. Logo,
vemos que ndo € trivial o uso de forga 6tica nessas estruturas e ndo podemos
simplesmente pegar um modelo e usa-lo sem antes abordar profundamente
as suas implicagoes.

Isso gera a pergunta de qual é o modelo correto a ser considerado nesse
tipo de sistema. Se seria uma das quatro forgas ou talvez uma média ponde-
rada entre as forgas? A grande maioria dos trabalhos em forca 6tica em guias
de onda usam a forca de Lorentz ou a for¢a de Minkowski, que muitas ve-
zes é apenas erroneamente chamada de MST. Porém, sdo raros os trabalhos
onde diferentes modelos de forca sdo comparados para averiguar sua vali-
dade para a situagdo em questdo. Isso pode explicar as disparidades entre
experimento e teoria: o0 modelo utilizado pode nao ter sido o correto para a
situagao.

Foi visto também como a geometria e o caminho da luz podem influenciar
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nas forcas Oticas no sistema. Dessa maneira, ndo ficando apenas restrito ao
uso de guias de onda retos, guias de onda em trajetérias arbitrarias também
podem ser projetados para aplicagdes especificas para um aumento na forca
6tica. Em particular, esse é um topico interessante quando se quer abordar
anéis ressonadores suspensos, e fica claro que o modelo de forga para esse

caso é crucial para um entendimento de como o sistema de comporta.



64

Parte 11

Fabricacao de Nano-ilhas de MoS,

via SPM
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Capitulo 6

Introducao

Materiais bidimensionais tém atraido bastante atencdo recentemente devido
as suas propriedades ndo usuais ou novas propriedades: alta eficiéncia no
transporte elétrico [51-53], melhores propriedades 6ticas [54], elétricas [55]
e/ou mecanicas [56, 57], e outras potenciais aplica¢des [58-62]. O dissulfeto
de molibdénio (MoS;) faz parte da familia dos dicalcogenetos de metal de
transi¢do (TMDs - Transition Metal Dichalcogenides) e, ao contrario do grafeno
— 0 primeiro material bidimensional descoberto, possui um gap ndo nulo [63],
que constitui um requerimento essencial para aplica¢des elétricas e opto-
elétricas. Quando em bulk, 0 MoS, possui um gap indireto (1.29 eV) [63]. Po-
rém, ele sofre uma gradual mudanca para gap direto (1.90 eV) quando isolado
em monocamadas, uma caracteristica comum em TMDs [54, 63]. Dessa ma-
neira, o MoS; pode ser usado como fotodetector ultrassensivel [60], para con-
versdo e armazenamento de energia [64], células solares [65], em LEDs [61],
e outras aplicagdes [59].

Um dos problemas que tem dificultado aplicagdes dos TMDs é precisa-
mente sua producdo em monocamadas. A exfoliacdo micromecanica é uma

técnica barata e rdpida de produgdo de TMDs em monocamada [66, 67]. Esse
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método consiste em usar algum tipo de fita adesiva para poder clivar sucessi-
vamente as camadas do material. Depois de um ntimero grande de clivagens,
tipicamente obtém-se alguns flocos de monocamadas. Porém, sua maior des-
vantagem é a falta de controle no tamanho e espessura. Nao se pode a priori
controlar, ou mesmo saber, qual o tamanho e nimero de camadas dos flo-
cos encontrados. Normalmente é um quesito de sorte encontrar flocos, que
depende ndo apenas do tipo de floco inicial ou fitas usados, mas também
depende fortemente do usudrio que realiza o processo. Devida a essa falta
de controle, a esfoliagdo micromecénica ndo é um método ideal para larga
escala, o que é um requerimento para aplicagdes em escala industrial.

Outras técnicas incluem esfoliacdo quimica, que é mais reprodutivel, po-
rém tipicamente produz pequenos flocos [68, 69]. Nesse processo, sdo usa-
dos meios quimicos para o processo de clivagem, onde o solvente diminui
a tensdo superficial entre o liquido e as camadas do material, dessa maneira
facilitando a separagdo das camadas e resultando em flocos de espessura me-
nor.

Deposicdo quimica em fase vapor (CVD - Chemical Vapor Deposition) é um
método de conseguir monocamadas em larga escala [70-72]. Nesse processo,
um substrato é exposto a precursores volateis que irdo reagir e/ou decompor
em sua superficie para produzir o material requerido.

Para a aplicagdo em dispositivos, muitas vezes sdo necessarios varios pas-
sos adicionais como transferéncia entre substratos, através de técnicas como
estampas viscoeldsticas [73], que permitem um posicionamento preciso do

floco monocamada. Processos de litografia e etching também sdo necessarios
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para conformar a monocamada em geometrias especificas para certas aplica-

¢coes.
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Capitulo 7

Material e Técnicas

Nesse capitulo serdo apresentados o material estudado, MoS;, e as diversas
técnicas experimentais usadas, entre elas: espectroscopia Raman, espectros-

copia de fotoluminescéncia e microscopia de varredura por sonda.

7.1 MOSQ

A Fig. 7.1 mostra um desenho esquemaético da estrutura do MoS,, adaptado
de Suzuki et al. [74]. MoS; possui estrutura semelhante ao grafeno do tipo
“colmeia de abelha”, porém possui &tomos de molibdénio sanduichados por
atomos de enxofre acima e abaixo. Uma caracteristica marcante do MoS,, e
outros TMDs, € a falta de simetria de inversdo em ntimero impar de camadas
e a sua presenca em numero par de camadas. Devido a esse fato, ocorre
um acoplamento spin-orbita (SOC - Spin-Orbit Coupling) consideravel que
quebra a degenerescéncia da banda de valéncia do MoS,;, dando origem a
dois éxcitons no MoS,, chamados de éxciton A e B. O éxciton A é de mais alta
energia em aproximadamente 150 meV do que o éxciton B, como mostrado

na Fig. 7.2, adaptada de Feng et al. [75].
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Qs ‘Mo

FIGURA 7.1: Desenho esquematico da estrutura do MoS; e a
sua célula unitaria (adaptado de Suzuki et al. [74]). Em (a) tem-
se a visdo de cima, enquanto em (b) uma visdo lateral. Linhas
tracejadas indicam a célula unitdria.

1.0

0.0

4 2
FIGURA 7.2: Estrutura de bandas e densidade de estados do
MoS,, adaptada de Feng et al. [75]. Em (a) tem-se a densidade
de estados para os orbitais Mo-4d e S-3p. Em (b) a estrutura de
bandas com projegdo no operador de spin. As cores vermelho e

azul indica estados de spin para cima e para baixo, respectiva-
mente.
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7.2 Microscopia de Forca Atdomica (AFM)

A microscopia de forca Atdomica (AFM - Atomic Force Microscopy) é uma téc-
nica muito versatil, e com muitas vertentes, capaz de caracterizar superficies
de vérios materiais com resolugdo atomica [76-79]. AFM faz parte de uma fa-
milia maior de técnicas similares denominada microscopia de varredura por
sonda (SPM — Scanning Probe Microscopy), onde o funcionamento principal
constitui em usar uma sonda (ponta) para interagir com a superficie do ma-
terial [78, 80, 81]. Para o caso especifico do AFM, a interagdo entre a sonda e a
superficie se da através da forca de van der Waals, cujo alcance da interacdo
é da ordem de algumas dezenas de nanometros [82]. Com o AFM é possivel
obter informacdes morfolégicas da superficie, informag¢des mecanicas [83],
como dureza (médulo de Young) [84], entre outras [76, 77].

Apesar de comumente chamados de microscépios de forca atdmica, o
mesmo microscopio é capaz de operar em diferentes modos além da mi-
croscopia de forca atdmica, uma vez que a diferenca entre cada modo se da
devido a mudanga da interacdo entre sonda e superficie, ou nos sinais mo-
nitorados. Assim, o esquema de funcionamento entre as diferentes familias
de técnicas é essencialmente o mesmo, que estd exemplificado na Fig. 7.3. A
amostra (sample) fica sobre um escaner (scanner), que constitui geralmente um
material piezoelétrico, comumente PZT (titanato zirconato de chumbo). Esse
escaner pode movimentar-se nos trés eixos, xyz, com precisdo sub-nanométrica
e prové a movimentacgdo relativa sonda-amostra. Um laser incide na alavanca
(cantilever) e, entdo, é refletido para um fotodetector de quadrante (photodec-

tor). Esse fotodetector tem a incidéncia do laser em seus quatro quadrantes
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balanceada de forma a minimizar o sinal de erro. Quando, durante a varre-
dura, a alavanca sofre uma deformacao, o angulo de incidéncia do laser no
fotodetector também mudaré e, dessa maneira, o sinal no fotodetector pode
ser correlacionado com deformacgdes da alavanca quando ela interage com a
superficie. Essas deformagdes podem ser diretamente ou indiretamente ma-
peadas em informacgdes topoldgicas, elétricas, magnéticas, ou mecanicas da
amostra, dependendo do modo de operagdo. O sinal do fotodetector entao
é interpretado pela eletronica, que ird controlar como o piezoelétrico deve
se mover, dessa maneira mudando a interacdo entre a alavanca e a amostra.
Varrendo a amostra no plano e monitorando a deformacdo da alavanca, é
possivel entdo criar uma imagem topografica da amostra, assim como obter

outras informacoes relevantes.

7.2.1 Modos de Operacao

Apesar de existir outros tipos de modos de operacdo do AFM, os mais uti-
lizados podem ser divididos em duas classes: uma onde a alavanca oscila
proximo da ressonéncia e outro onde ela é deformada apenas estaticamente.
Cada uma dessas duas maneiras possuem suas vantagens e desvantagens,
mas o principio de operacdo dos dois métodos é bem similar. Como o pré-
prio nome implica, no AFM, as forgas de intera¢do sdo forgas atdmicas (van
der Waals). Quando a ponta da alavanca se aproxima da amostra, algumas
dezenas de nandmetros, surge uma forca atrativa que ird tender a aproxi-
mar mais a ponta da amostra, Fig. 7.4. Quando a ponta é aproximada mais
ainda da amostra, a forga ira passar a ser repulsiva (devido ao principio de

exclusdo de Pauli), impedindo uma aproximagdo maior da ponta na amostra
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FIGURA 7.3: Esquematico do funcionamento do AFM. Um la-
ser incide sobre a superficie superior de uma alavanca (cantile-
ver) e é refletido para um fotodetector (photodector). A eletronica
do AFM é capaz de interpretar os sinais adquiridos pelo foto-
detector e com isso movimentar um escaner (scanner) que se
encontra debaixo da amostra (sample). Dessa maneira, é possi-
vel controlar como a interagdo entre a alavanca e a amostra sera
e com isso criar uma imagem topografica da amostra.
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(contato). Dessa maneira, temos uma regido bem grande de interagdo entre a
sonda e a amostra, onde se pode escolher qual é a melhor regido de trabalho

segundo a aplicacdo requerida.

A

Force

Distance

FIGURA 7.4: Forca de van der Waals em fun¢do da distancia
de separacdo entre a ponta de AFM e a amostra. A regido azul
(C) indica a regido de operagdo do modo contato repulsivo. A
regido roxa (NC) indica a regido de operagdo do modo ndo-
contato. A regido verde (CI) indica a regido de operagdo do
modo contato intermitente, ou tapping.

Modo Contato

O modo nao-oscilante, conhecido como modo contato (C-AFM) [77] usa, nor-
malmente, a regido repulsiva da forga de van der Waals, Fig. 7.4. Dessa ma-
neira, a sonda fica em contato direto com a amostra, podendo entado controlar
muito bem quais sdo as forgas que ela fard na amostra. Normalmente, esse
modo AFM-Contato é caracterizado por um sinal de forga constante, ou seja,
o piezoelétrico é subido ou descido de tal maneira que a forca entre a ponta
e a amostra seja uma constante estabelecida pelo usudrio. Tal mapeamento

de forca é possivel pois a alavanca funciona basicamente como uma mola e,
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dessa maneira, deformag¢des na mesma podem ser transladadas para forcas
se houver um conhecimento da constante de mola da alavanca.

Devido ao fato de que a ponta estar em contato direto com a amostra,
irdo surgir forcas de atrito entre a ponta e a amostra, que poderé defletir a
alavanca lateralmente (tor¢do). Esse sinal de tor¢do pode ser interpretado
diretamente como forca de atrito e, consequentemente, coeficiente de atrito,
no método chamado de forca lateral (LF-AFM) [85, 86]. Dessa maneira, é
possivel adquirir ndo apenas informagdes topogréficas, mas vdrias outras in-

formacgdes sobre a superficie em conjunto.

Modo Nao-Contato e tapping

Para o modo oscilante, normalmente, a alavanca é posta a oscilar préximo a
sua frequéncia de ressonancia. Devido ao fato de que uma alavanca de AFM
¢é aproximadamente um sistema massa-mola, quando a alavanca é posta em
um campo de for¢a ndo uniforme (forgas de van der Waals com a superficie),
a frequéncia de ressondncia e fase de oscilacdo da alavanca irdo mudar de
acordo com as forcas atuando na mesma [87]. Essa mudanca de frequéncia
e fase pode ser facilmente monitorada e controlada através da eletronica do
AFM. Além de uma mudanga na frequéncia e fase, também ocorrera uma
mudanga na amplitude de oscilagdo da alavanca, que serd o pardmetro im-
portante para a varredura.

Quanto maior o gradiente de forca (mais préximo da amostra), maior serd
a mudanga na frequéncia de ressondncia e menor serd a amplitude de osci-
lagdo da alavanca. Dessa maneira, podemos controlar o quao perto a ponta

estd da amostra controlando a amplitude da mesma, subindo e descendo o
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piezoelétrico até a amplitude requerida ser atingida. A amplitude de oscila-
¢do da alavanca na auséncia do gradiente de forca é chamada de amplitude
ao ar livre, enquanto a amplitude que é escolhida pelo usudrio é chamada de
setpoint.

No modo ndo-contato (NC-AFM), é escolhido uma amplitude ao ar livre
bem pequena, de tal maneira que a oscilagdo da alavanca fica sempre no
regime atrativo, nunca encostando diretamente na amostra, Fig. 7.4. O que
constitui o método ideal para amostras maciais onde poderia ocorrer o risco
de algum dano na amostra.

Outro método onde a alavanca oscila é o contato intermitente, mais co-
nhecido pelo nome de tapping. Nesse método, a amplitude de oscilagdo ao ar
livre é bem maior que no caso anterior e a amplitude de oscilagdo escolhida
pelo usudrio também é grande. Dessa maneira, a oscilacdo da alavanca co-
bre tanto o regime atrativo quanto o repulsivo, encostando periodicamente
na amostra, por isso o nome, tapping, Fig. 7.4. Esse método é o mais popular
por ndo necessitar um ajuste muito grande dos parametros e ser de mais fécil
aquisicdo, e tendo a vantagem de ser um método pouco invasivo.

Nos métodos oscilantes, como mencionado anteriormente, haverd uma
mudanca na frequéncia de oscila¢do da alavanca assim como na fase de osci-
lagdo. Com esses sinais é possivel adquirir informacgdes extras, ndo-topograficas
da amostra, ja que eles estdo diretamente correlacionados com a interagao
entre ponta e amostra. Por exemplo, com a fase de oscilacdo da alavanca é
possivel obter informagdes da dissipagdo de energia em uma oscilac¢do da ala-
vanca, dessa maneira possibilitando identificar regides constituidas de mate-

riais diferentes mesmo se ndo houver nenhuma mudanga topografica entre
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essas regides [88, 89].
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7.3 Oxidac¢ao Anédica Local (LAO)

A oxidagdo anddica local (LAO - Local Anodic Oxidation) é uma técnica de
nanofrabricagdo onde a ponta de AFM ¢é utilizada para oxidar uma amostra.
Devido ao fato de que a ponta de AFM é muito pequena (poucos ou dezenas
de nanometros), é possivel oxidar localmente regides distintas da amostra,
constituindo uma técnica litografica de alta resolucdo. Diferentes tipos de
materiais podem ser oxidados, como silicio [90, 91], titdnio [92], MoS, [93,
94], TMDs [95, 96], e até mesmo grafeno [97].

O funcionamento do LAO esta exemplificado no esquema da Fig. 7.5. De-
vido a umidade ambiente, quando a ponta de AFM se aproximar da amostra,
um menisco de dgua ird formar entre a ponta e a amostra. O tamanho desse
menisco é ditado pela umidade, e varia ndo linearmente e constitui um pa-
rametro de extrema importancia para o funcionamento do LAO [98]. Uma
tensdo pode ser aplicada entre a amostra através da eletronica do equipa-
mento. Devido a proximidade entre a ponta e a amostra (poucos ou dezenas
de nandmetros), o campo elétrico serd extremante alto, na ordem de GV/m,
e é alto o suficiente para romper a rigidez dielétrica da grande maioria dos
materiais. Dessa maneira, no menisco de d4gua formado, as liga¢des covalen-
tes das moléculas de dgua serdo rompidas formando oxidnions (OH™, O7).
Esses oxianions serdo os responsdveis pela oxidagdo da amostra. Se uma ten-
sdo negativa for aplicada na ponta de AFM, o campo elétrico sera orientado
de tal maneira que os oxidnions serdo acelerados em dire¢do a amostra, o que
ird promover a oxidagdo da mesma.

Quanto menor a umidade, menor serd o tamanho do menisco formado e

consequentemente mais localizado lateralmente serd a oxidagdo, porém mais
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Tip
_ Water
— Oxide / Meniscus

FIGURA 7.5: Desenho esquematico do funcionamento do LAO.
A proximidade da ponta (tip) com a amostra (sample) ird formar
um menisco de dgua devido a umidade ambiente. Ao se aplicar
uma tensdo na ponta ocorrera a oxidacdo local da amostra na
regido debaixo da ponta.

+ |

dificil sera oxidar a amostra. A tensdo aplicada ird ditar a quantidade de
oxianions disponiveis e o quanto eles serdo acelerados para a amostra, logo
quanto maior a tensdo, maior serd o tamanho do 6xido formado. E por ul-
timo, quanto mais tempo se aplica tensdo, maior serd o tamanho do 6xido.
Dos trés parametros, a umidade é o mais dificil de ser controlado, porém os
outros dois parametros podem ser controlados facilmente para se obter uma
oxidacdo do tamanho e geometria desejados.

Na Fig. 7.6 temos um exemplo de oxidacdo em MoS;, onde demostramos
ser possivel oxidar linhas e circulos com alta precisdo em posicionamento e
tamanho. Dessa maneira, controlando os parametros da oxidacdo, consegui-
mos criar padrdes litogréficos em diversas superficies.

O processo de oxidagdo por LAO pode ser feito tanto no modo contato
como no modo ndo-contato. Apesar do modo ndo-contato oferecer um maior

controle no processo de oxidag¢do, o método utilizado nessa tese é o contato,
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FIGURA 7.6: Oxidacdo de um floco monocamada de MoS;. Li-
nhas e circulos sdo litografados com alta precisdo em posicio-
namento e tamanho.

pois oferece menos parametros que podem ser ajustados, dessa maneira tor-

nando a técnica mais simples de ser empregada em pratica.



Capitulo 7. Material e Técnicas 80

7.4 Espectroscopia Raman

A espectroscopia Raman é uma técnica 6tica capaz de observar o espectro
vibracional e rotacional de moléculas. Essa técnica tem em seu principio o
espelhamento ineldstico de um féton por um fénon do material, resultando
em um féton em frequéncia diferente do incidente. O féton resultante pode
ter energia menor (Stokes) ou maior (anti-Stokes), onde o dltimo é menos
provavel.

Na Fig. 7.7 é mostrado um diagrama do efeito Raman. Em (a) tem-se um
féton de energia E; excitando o estado Ej (fundamental) para um estado vir-
tual. Depois de um curto periodo de tempo, a molécula decai para o estado
vibracional E, (excitado) emitindo um féton de energia E; — E; (stokes), (b).
Caso a molécula estivesse ja no estado E,, ao absorver o f6ton, ela pode de-
cair para o estado fundamental Ey, resultando na emissdo de um féton de

energia E; + E, (anti-Stokes), (c).

a b C
E E; E,y
NN VaVAVAY 2
Eq Eq Eq
Absorption Stokes Anti-Stokes
=== Flectronic state —— Vibrational state - — Virtual state
E; wvw F;, — F, o B+ F,

FIGURA 7.7: Diagrama do efeito Raman. Em (a) um féton de
energia E; é absorvido, excitando a molécula para um estado
virtual. Em (b) um féton de energia E; — E, é emitido ao decair
para o estado vibracional E,, caracterizando a linha Stokes. Em
(c) um féton de energia E; + E, é emitido ao decair para o estado
excitado Ey, caracterizando a linha anti-Stokes.



Capitulo 7. Material e Técnicas 81

7.4.1 Espectro Raman do MoS,

A Fig. 7.8 mostra os modos de vibragdo Raman ativos do MoS;. O modo E%g
corresponde a vibragdes 6ticas dos &tomos de molibdénio e enxofre no plano,
enquanto o modo A1, corresponde a vibragoes fora do plano. As frequéncias
dos modos E%g e A1q sdo dependentes do nimero de camadas do floco de
MoS;. O modo E%g fica mais “macio” (sofre redshit) com o aumento do nu-
mero de camadas, enquanto o modo Ay, enrijece (sofre blueshift). Com isso, a
diferenca de frequéncia entre os dois picos é comumente usada para a iden-

tificacdo do nimero de camadas no MoS;.

El, Ay,
S—» S
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Layer 1 <«—Mo Mo

S—» S
<—S S
/
Layer 2 (Mo—> Mo
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FIGURA 7.8: Desenho esquematico dos modos Raman Ay, e E%g
do MoS;, onde o acoplamento entre camadas (layers) é dado por
forca de van der Waals (VAW).
A Fig. 7.9 mostra os picos do MoS, desde 1 camada até 6 camadas e o
MoS; bulk, adaptado de Lee et al. [99]. E possivel ver que quanto menor o
numero de camadas, menor é a separagdo entre os picos, devido ao fato de

que um pico amolece enquanto o outro enrijece.

Se a diferenga da posigdo dos picos é computada, como na Fig. 7.10, temos
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FIGURA 7.9: Espectro Raman de MoS, adaptado de Lee et

al. [99]
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um aumento gradual da diferenga dos picos como explicado pela curva ver-

melha tracejada, que vai desde ~ 19 cm~! para monocamada até ~ 25 cm ™!

para bulk. Dessa maneira o Raman é uma ferramenta muito poderosa para

identificacdo do ntiimero de camadas no MoS;.
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FIGURA 7.10: Posigdo dos picos Raman do MoS; (triangulos e
quadrados) e diferenga entre os picos Raman do MoS; (circulos
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vermelhos), adaptado de Lee et al. [99]
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7.5 Espectroscopia de Fotoluminescéncia

Fotoluminescéncia (PL) é o fendmeno de emissdo de luz pela matéria depois
da absorcdo de fotons. PL pode ser dividida em duas categorias: fluores-
céncia e fosforescéncia. Quando um féton é absorvido por uma molécula,
ela é excitada do estado fundamental para um estado eletrénico de energia
maior. A emissdo de um féton de um estado singleto excitado S, para o es-
tado singleto fundamental Sy é chamado de fluorescéncia, exemplificado no
diagrama da Fig. 7.11. O tempo de vida do estado excitado na fluorescéncia
estd na ordem de 107>—10~% s. Dessa maneira, a fluorescéncia decai rapida-
mente quando a molécula deixa de ser excitada por um laser.

Em alguns casos € possivel que um estado singleto excitado S, seja con-
vertido para um estado tripleto excitado T,, como mostrado no diagrama
da Fig. 7.11. Esse estado tripleto é proibido de decair para o estado singleto
fundamental Sy devido as regras de sele¢do [100]. Apesar de ser proibida a
transicdo T, para Sy, existe uma probabilidade pequena de ocorrer esponta-
neamente. Esse tipo de transi¢do é denominado fosforescéncia. O tempo de
vida do estado da fosforescéncia é bem maior do que a fluorescéncia, sendo
da ordem de 10~#—10* s. Dessa maneira a fosforescéncia, dependendo do
material, é capaz de persistir por minutos ou horas depois de ser excitada
por um laser.

Espectros de fotoluminescéncia sdo muito usados para se obter informa-
¢Oes sobre niveis vibronicos e eletronicos de moléculas, possibilitando iden-
tificagdo do gap do material [101], ou até mesmo estudos de transferéncia de

carga entre moléculas [102].



Capitulo 7. Material e Técnicas

B W —

S, —
2 | Internal conversion
| and
— vibrational relaxation
__l—
S y N
I Vibrational
| relaxation
T, —Y
VY =
Absorption N
Fluorescence
Y
So

FIGURA 7.11: Diagrama do processo de fluorescéncia e fos-
forescéncia. Um féton é absorvido, excitando a molécula do
estado singleto Sy para um estado singleto excitado S,. Atra-
vés de processos internos e relaxagdes vibracionais, a molécula
decai ndo-radiativamente para um estado vibracional de mais
baixa energia. Se a molécula decair novamente para o estado
fundamental Sy, temos o processo de fluorescéncia. Porém,
pode ocorrer através de cruzamento inter-sistema que o estado
singleto é convertido para um estado tripleto excitado, que por
sua vez pode decair para o estado fundamental, e esse processo
é denominado fosforescéncia. Setas tracejadas correspondem a
processos nao-radiativos.
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Nem todo féton absorvido é emitido radiativamente, pois existem dife-
rentes processos ndo-radiativos que podem ocorrer. A conversdo interna é
o processo ndo-radiativo onde a molécula é excitada do estado fundamental
para um estado excitado com energia vibracional maior, através de processos
internos e relaxagdes vibracionais. A molécula pode voltar para um estado
vibracional de mais baixa energia através da emissdo de fonons. O processo
de relaxagao vibracional é bem rdpido, com tempo de vida menor que 10712 s
Por ser um processo tdo eficiente, a molécula em um estado vibracional alto
rapidamente retorna para o menor nivel vibracional daquele estado excitado.

Uma outra forma de emissdo ndo-radiativa é o cruzamento inter-sistema.
Como mencionado, a transigao tripleto para singleto é proibida devido as
regras de sele¢cdo. Porém, caso ocorra um acoplamento spin-orbita conside-
rével, ap0s vérias conversdes internas, o sistema pode passar de um estado

singleto excitado para um tripleto excitado, ocorrendo uma inversdo de spin.

7.5.1 Exciton em MoS,

Em certos materiais pode ocorrer a formacdo de éxcitons: um estado ligado
de um elétron e um buraco, onde ambos sdo atraidos devido as forgas ele-
trostaticas, que se comportam de maneira similar a 4&tomos de hidrogénio.
Quando o éxciton é recombinado (par elétron-buraco), ocorrera a emissao de
um féton, o que caracteriza o fendmeno de fotoluminescéncia.

Em materiais semicondutores, que geralmente possuem uma constante
dielétrica alta, poderd ocorrer a formagao de éxcitons de Wannier-Mott [103].

Esses éxcitons sdo caracterizados devido a blindagem eletrostatica que ocorre,
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o que tende a reduzir a interacao eletrostatica entre o elétron e buraco. Exci-
tons de Wannier-Mott tem raios grande, maior do que o parametro de rede,
e baixa massa efetiva (poucos meV), dessa maneira tendo uma energia de
ligacdo bem menor que o d&tomo de hidrogénio.

Em materiais com baixa constante dielétrica ocorrerd a formacdo de éx-
citons de Frenkel [104], um tipo de éxciton caracterizado por alta interacdo
eletrostédtica entre o par elétron-buraco, o que resulta em um pequeno raio,
geralmente da ordem do pardmetro de rede. Excitons de Frenkel tem uma
energia de ligacdo bem maior do que os éxcitons de Wannier-Mott, e sdo
tipicamente encontrados em semicondutores ndo-organicos, cristais de halo-
genetos alcalinos e cristais organicos.

Como mencionado, o MoS; apresenta dois éxcitons, A e B, sendo o éxciton
B com energia na ordem de 150 meV menor que o A. A emissdo do éxciton
B ocorre tipicamente em 2 eV enquanto a emissao do éxciton A ocorre em
1.85 eV [54]. O splitting que ocorre no ponto K da estrutura de bandas do
MoS, é mostrado no diagrama da Fig. 7.12, devido ao alto acoplamento spin-

orbita presente [63].

7.5.2 Trions em MoS,

Devido ao contato entre dois ou mais materiais, poderd ocorrer a transfe-
réncia de carga entre esses materiais. No caso do MoS,, quando em contato
com o substrato, ele podera adquirir uma carga, positiva ou negativa depen-
dendo do tipo de substrato. Tipicamente, porém, observa-se que o MoS; fica

carregado negativamente [105].
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FIGURA 7.12: Diagramas da estrutura de bandas do MoS, pré-
xima no ponto K. Onde ocorre um splitting na banda de va-

léncia devido ao acoplamento spin-orbita. As setas vermelhas
indicam o spin de cada elétron.

Esses elétrons ou buracos adicionais irdo formar um sistema de trés cor-
pos chamado de éxciton carregado ou trion [106, 107], como mostrado na
Fig.7.13. No MoS; a energia de ligacdo do trion é quase uma ordem da mag-
nitude maior do que a encontrada em sistemas convencionais quase-2D [106].

Como agora temos dois elétrons acoplados ao mesmo buraco, no caso do
trion negativo, ou dois buracos acoplados ao mesmo elétron, no caso do trion
positivo, a energia do elétron/buraco adicional no trion (= 20 meV) é menor

do que éxciton neutro [106].

7.5.3 Espectro de Fotoluminescéncia do MoS,;

Devido ao fato do MoS; apresentar dois éxcitons, A e B, espera-se observar
dois picos em seu espectro de fotoluminescéncia. Porém, devido a intera¢oes
com o substrato, 0 MoS; ird adquirir uma carga (ou a carga ja é presente no
proprio MoS;), entdo além do pico correspondente ao éxciton neutro A, ira se

observar o pico do trion A™. A Fig. 7.14, adaptado de Li et al. [108], mostra
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FIGURA 7.13: Diagrama demonstrando o éxciton neutro A" e
os trions positivo A* e negativo A~. A energia dos trions é
aproximadamente a mesma, porém menor do que a do éxciton
neutro.

os trés picos do MoS,, onde 4 substratos sdo usados: SiO;, LaAlO3 (LAO),
SrTiO3 (STO) e um filme gel (Gel-film). Dependendo do tipo de substrato e
quantidade de carga transferida, a quantidade trions para éxcitons serd dras-
ticamente afetada, sendo que o trion emite bem menos que o éxciton neutro.
Logo, para aplicagdes tecnolégicas, é essencial ter um controle da quantidade
de trions no sistema e/ou obter mecanismo de conversao de trion para éxci-
ton neutro.

Uma outra possivel maneira de melhorar as propriedades 6ticas do MoS,
é através de dopagem quimica. Dessa maneira é possivel modificar a quanti-
dade de portadores (dopagem) do MoS,, tendo dessa forma um jeito efetivo
de converter trions para éxcitons neutros, o que, como visto, ird melhorar
suas propriedades 6ticas. Na Fig. 7.15, adaptada de Mouri el at. [109], é
mostrado a emissdao do MoS; sem dopagem (as-prepared) e seu espectro de
emissdo quando dopado por F;TCNQ!. Como pode ser visto, como no caso

anterior, o aumento da emissdo se da justamente devido a supressdo parcial

l2,3,5,6—te’craﬂuoro—7,7,8,8—te’tracyanoquinodimethan
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FIGURA 7.14: Espectro de fotoluminescéncia de MoS; mono-
camada em diferentes substratos: em SiO;, LaAlO; (LAO),
SrTiO; (STO) e um filme gel (Gel-film), adaptado de Li et
al. [108].

dos trions em favor dos éxcitons neutros. Efeitos similares podem ser obser-
vados quando se aplica uma tensdao em um FET com MoS; [107]
Recentemente Oh et al. [110] observaram um aumento da PL do MoS;
quando o MoS; é colocado em cima de éxido de grafeno (GO), mostrado na
Fig. 7.16. Quando o MoS; se encontra em cima de GO, ocorre um aumento
de 470% na emissdo e ela é caracterizada por emissdo de éxcitons neutros ao
invés de trions. O aumento da PL é explicado devido a retirada dos elétrons
do MoS; dopado pelo GO. Dessa maneira, como o MoS, é tipicamente do-
pado tipo n, quando em contato com GO ocorre uma dopagem tipo p que
tende a anular os portadores de carga, suprimindo os picos relacionados ao

trion.
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FIGURA 7.15: Espectro de fotoluminescéncia de MoS, monoca-
mada com dopagem por F4TCNQ e sem dopagem (as-prepared),
adaptado de Mouri el at. [109]. Em (a) tem-se uma PL bem
mais intensa quando se dopa o MoS; quando comparado com
ele pristino. Em (b) é mostrado a relagdo das intensidades entre
0s éxcitons neutros X e trions X™.
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FIGURA 7.16: Espectro de fotoluminescéncia de MoS, monoca-
mada com e sem 6xido de grafeno (GO) por debaixo, adaptado
de Oh et al. [110]
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Capitulo 8

Preparacao de Amostras e Métodos

Nesse capitulo serdo apresentados como as amostras de MoS; e o substrato
de ouro foram preparados e os métodos usados para caracterizd-las, que in-

cluem AFM, LAO, micro-Raman e micro-fotoluminescéncia.

8.1 Substrato de Ouro

Para todos os experimentos foi usado um substrato de ouro, que consiste de
50 nm de ouro evaporado em cima de 300 nm de SiO,. A rugosidade do filme
de ouro estd na ordem de 2 nm.

Para o processo de LAO ¢é necessario um substrato condutor, dessa ma-
neira o ouro é um substrato ideal por ter alta condutividade térmica e elétrica

e ndo sofrer oxidagdes, um ponto que serd abordado posteriormente.

8.2 MOSQ

O MoS, foi depositado em cima do filme de ouro através de esfoliacdo micro-
mecanica, onde na Fig. 8.1 é mostrado um desenho esquematico das amos-

tras utilizadas. Dessa maneira, é possivel obter MoS, relativamente grandes
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(dezenas de micrometros) e de alta qualidade.
O ntimero de camadas foi determinado através de espectroscopia Raman,
em conjunto com imagens de AFM. Dessa maneira, é possivel dizer com bas-

tante fidelidade o nimero de camadas presente em cada floco utilizado.
MoS,

Au 50nm

SiO, 300nm

Si p-doped

FIGURA 8.1: Desenho esquemadtico das amostras utilizadas.
MoS,; é esfoliado em cima de 50 nm de ouro que foi evaporado
em cima de 300 nm de SiOs.
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8.3 AFM

Imagens topogréficas de AFM foram feitas usando um microscépio Nanos-
cope 8 (Bruker) enquanto o processo de litografia por LAO foi feito usando
um microscépio XE-70 (Park Systems). Foram utilizados dois AFMs, pois
o XE-70 oferece um sistema de closed-loop que possibilita um controle bem
preciso no posicionamento da ponta de AFM na amostra e possui alta repro-
dutibilidade. Como serd mostrado posteriormente, o controle de onde é feito
a oxidagdo por LAO é extremamente importante se quisermos controlar o ta-
manho e forma do 6xido criado. O Nanoscope 8 foi utilizado por oferecer

imagens de AFM com mais alta qualidade.

84 LAO

Para o processo de oxidacdo foi utilizado uma sonda com cobertura de ouro,
HQ:CSC38-CrAu (MikroMasch), dessa maneira aumentando a corrente pas-
sada pela ponta de AFM.

As tensdes usadas no LAO foram de —7 V até —10 V, aplicadas por um
intervalo de tempo entre 1 e 2 segundos. TensGes menores que essas po-
dem ser usadas, porém é necessdrio um tempo maior para criar um 6xido do
mesmo tamanho. A umidade ambiente foi mantida em 60% durante todo o

processo [98].
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8.5 Micro-fotoluminescéncia e micro-Raman

As medidas de micro-PL e micro-Raman foram feitas em um Witec alpha300 A,
usando um laser de 457 nm (2.71 eV) com uma objetiva de 100x cujo tama-
nho do spot do laser é de aproximadamente 1 um. Para os espetros de PL foi
utilizada uma grade de difragdo de 600 linhas/mm, enquanto que para os
espectros de Raman foi utilizada uma de 2400 linhas/mm.

O microscépio Witec alpha300 A possui um piezoelétrico para a movi-
mentacdo no plano da amostra, o que possibilita um controle bastante preciso
do posicionamento do spot do laser na amostra. Dessa maneira, a resolu¢ao
das imagens de micro-PL e micro-Raman sdo limitadas apenas pelo tamanho

do spot.
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Capitulo 9

Nanofabricacao de monocamadas

de MoS,

Utilizando LAO ¢ possivel oxidar o MoS;, como ja foi demostrado na lite-
ratura [93, 94], e o 6xido criado é predominantemente MoOj3 [111, 112]. Na
Fig. 9.1 é mostrado o espectro de fotoelétrons excitados por raios X (XPS) de
uma amostra de MoS; oxidada por LAO em uma area de alguns milimetros,
onde é possivel observar a presenga de tanto MoO3; quanto MoO;. Em (a,b)
é mostrado o pico S(2p), enquanto em (c,d) o pico Mo(3d). Em vermelho te-
mos a regido antes de ser oxidada, e em preto a regido oxidada. A posicao
desses picos esta de bom acordo com dados na literatura [113]. Uma analise
das dreas espectrais do pico Mo3d3» demonstra 100% de Mo ™ antes e 48%
de Mo** e 52% de Mo*® depois da oxidagao, respectivamente. Em outras
palavras, ambos MoO, e MoOj3 sdo criados durado o processo de LAO e, ao
menos metade do 6xido constitui MoOs. A grande diferenca entre esses dois
tipos de 6xido é que o MoO3 é soltavel em dgua, enquanto o MoO; ndo, um
fato importante que sera utilizado para a caracterizagdo desse 6xido posteri-

ormente.
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FIGURA 9.1: Espectro de macro-XPS um floco MoS, antes de
ser oxidado (vermelho) e depois de uma &rea grande ser oxi-
dada (preto). O painel a esquerda (a,b) mostra o espectro S(2p),
enquanto o da direita (c,d) mostra o espectro Mo(3d). Cortesia
da Prof. Ana Paula Barboza (UFOP) e do Prof. Roberto Paniago
(UFMG).
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Apesar do processo de oxidacdo por LAO ter sido estudado nos tltimos
anos, nenhum estudo 6tico da heteroestruturas MoS,-MoQjs foi feito até en-
tdo. Na Fig. 9.2 temos um floco de MoS, que possui desde monocamadas até
flocos de 5 camadas de espessura. As Figs. 9.2(a-d) mostram o floco antes de
modificagdes por LAO e Fig. 9.2(e-h) mostram o floco ap6s a modificagdo por
LAO, onde foi feito uma oxidacao no floco de 5 camadas, mostrado como li-
nha tracejada vermelha. O 6xido criado por LAO na regido de 5 camadas foi
posteriormente retirado utilizado dgua deionizada (DIW) [111], o que é um
indicativo forte de que o 6xido criado é predominantemente composto de
MoO3. As Figs. 9.2(i-1) mostram o floco de MoS; apds a remogdo do 6xido.

Examinando as imagens o6ticas na Figs. 9.2(a,e,i), a regido oxidada pode
ser claramente vista na Fig. 9.2(e), uma vez que o 6xido é transparente [114].
Por esse mesmo motivo, ndo é possivel detectar a remocao do 6xido ap6s o
banho em DIW, como mostrado em Fig. 9.2(i). Porém, o contraste 6tico da
regido oxidada é bem similar ao da regido da monocamada sem defeitos (co-
mumente chamada de “pristina”). A regido oxidada também é claramente
vista na imagem de AFM da Fig. 9.2(f). Como o 6éxido cresce fora do plano,
sua altura é maior do que a do floco original, tendo uma altura de 5.4 nm,
como mostrado pelo perfil de altura preto. E possivel observar um ponto
central em Fig. 9.2(f), que é a regido onde a ponta de AFM estava em con-
tato durante o processo de oxidacdo anddica. Essa regido pode ser mais fa-
cilmente vista na imagem de PL da Fig. 9.2(g). Devido ao comeco abrupto
da oxidagdo anddica, nessa regido central especifica, ocorreu uma oxidagao
completa do floco de MoS,. Esse perfil toroidal é observado nas imagens de

AFM, PL e Raman Figs. 9.2(f,g,h), respectivamente, com o 6xido, assim como
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FIGURA 9.2: Floco de MoS; usado para o processo de oxida-
¢do anddica. Os painéis da primeira linha, (a-d), mostram o
floco sem modificagdes; os painéis da segunda linha, (e-h), mos-
tram o floco apds o processo de LAO; os painéis da terceira li-
nha, (i-1), mostram o floco apds a remogdo do 6xido por dgua
deionizada (DIW). Os painéis da primeira coluna, (a,e,i), mos-
tram imagens 6ticas do floco; os painéis da segunda coluna,
(b,f,j), mostram imagens de AFM do floco; os painéis da ter-
ceira coluna, (c,g k), mostram imagens de PL do floco; os pai-
néis da quarta coluna, (d,h,1), mostram imagens da diferenga de
frequéncia dos picos Raman Ajq e E}, do MoS,. O perfil de to-
pografia da oxidagao é mostrada no painel (g), onde a altura do
6xido é de 5.4 nm. Linhas brancas tracejadas indicam as fron-
teiras do floco de MoS;, enquanto linhas vermelhas tracejadas
indicam a fronteira da regido oxidada. A barra de escala é de
2 um para todos painéis. Os mapas de PL ndo estdo na mesma
escala de cor.
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nas imagens sem o 6xido, Fig. 9.2(j,k,1). O que mostra que essa regido central
foi totalmente oxidada e lavada no processo de remocgao do 6xido por DIW.

As Figs. 9.2(c,g, k) mostram o espectro de PL do floco de MoS,. A Fig. 9.2(c)
mostra a PL antes do processo de oxidagdo. A monocamada apresenta maior
intensidade de luminescéncia quando comparada com outros flocos de es-
pessuras maiores, em concordancia com o fato de que o MoS, em mono-
camada é um material de gap direto, enquanto em poucas camadas apre-
senta gap indireto [54, 63]. O resultado mais interessante pode ser visto na
Fig. 9.2(g), onde a regido oxidada no floco de 5 camadas apresenta lumines-
céncia muito maior do que o floco monocamada. E importante notar que o
perfil espacial (toroide) da PL é fielmente correspondido com o perfil de AFM
da Fig. 9.2(j). Depois da remogao do 6xido por DIW, mostrado na Fig. 9.2(k),
a regido toroidal ndo apresenta PL tdo intensa quanto anteriormente, tendo
agora intensidades comparaveis com a PL da monocamada adjacente. Todas
as comparacdes de intensidade de PL sdo feitas em relacdo a monocamada de
MoS; pristina. Como essa regido ndo sofre nenhuma modificacdo, ela serve
de referéncia para comparagdo quantitativa entre as intensidades.

Como mencionado anteriormente, o espectro Raman é uma ferramenta
muito poderosa para identificagdo do niimero de camadas em materiais bi-
dimensionais. Para confirmar o nimero de camadas, foi usado a diferenca
de frequéncia entre os picos Ayq e E%g [99, 115]. Os resultados sdo mostrados
nas Figs. 9.2(d,h,1). Novamente um resultado surpreendente é mostrado na
Fig. 9.2(h), que mostra que a regido oxidada apresenta a mesma assinatura
Raman de uma monocamada pristina. Ou seja, enterrada, debaixo do 6xido,

temos uma monocamada de MoS;. Apds a remogado do 6xido, Fig. 9.2(1), essa
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assinatura de monocamada ainda continua. Esses resultados corroboram o
fato que na regido de 5 camadas foram oxidadas todas as camadas, exceto a
altima camada, resultando em uma monocamada enterrada sob o 6xido. Este
resultado mostra que no processo de LAO é possivel oxidar um floco de pou-
cas camadas até restar apenas uma monocamada. E importante notar que na
regido central todo o floco foi oxidado e isso é devido ao comego abrupto do
processo de oxidagdo, um ponto que serd abordado posteriormente.

As Figs. 9.3(a-c) mostram o espectro de PL da monocamada pristina e
da regido oxidada da Fig. 9.2. A monocamada pristina apresenta 3 éxci-
tons [107]: o éxciton neutro A” em 1.894 eV, o éxciton carregado (trion) A* em
1.862 eV, e 0 éxciton B em 2.033 eV. Por outro lado, a regido oxidada apresenta
apenas dois éxcitons, o éxciton neutro A? (1.870 eV) e o trion A* (1.834 eV),
com o éxciton B ausente. A regido oxidada apresenta ambos picos A’ e A*
mais intensos que na monocamada pristina, porém a relagdo entre éxciton
neutro e trion para a regido oxidada é bem maior, onde o trion é fortemente
suprimido na regido oxidada. Apds a remocado do 6xido por DIW, existe uma
supressdo do trion e apenas o éxciton neutro é observado.

No6s quantificamos o aumento na intensidade da luminescéncia observa-
dos nas Figs. 9.2(g) e 9.3(b) ajustando uma curva de Voigt e com isso encon-
tramos na regido oxidada que o éxciton neutro A? emite 24 vezes mais in-
tensamente do que o mesmo éxciton neutro na monocamada pristina. Apos
a remogdo do 6xido por DIW, a intensidade da PL é reduzida para niveis
comparaveis a monocamada pristina. Isso é uma evidéncia forte de que a
heteroestruturas MoS;-MoQOj3 tem um papel muito importante no aumento

da PL. Ligacdes de Mo-O no MoS, podem levar a saturacdes de armadilhas
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FIGURA 9.3: Espectro de luminescéncia do floco de MoS; da
Fig. 9.2. (a) mostra a PL da monocamada pristina, (b) mostra
a PL da regido oxidada logo apds a oxidacdo por LAO, e (c)
mostra a regido oxidada ap6s a remocao do 6xido por DIW. As
regides sombreadas indicam os picos dos éxcitons correspon-
dentes, com verde correspondendo ao trion A*, vermelho ao
éxciton neutro A° e azul ao éxciton B. O centro de energia dos
éxcitons é indicado. A poténcia usada para as medidas de PL
foi de 10 uW. O espectro ap6s a remogao do 6xido por DIW foi
normalizado de tal maneira a obter a mesma intensidade de PL
da monocamada na situagdo com e sem 6xido.
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e aumentar a taxa de recombinacéo radiativa [116]. E importante notar que
o valor real do aumento na PL pode ser consideravelmente maior do que o
observado, uma vez que o spot do laser é maior do que o tamanho da regido
oxidada. O desvio para o vermelho observado no éxciton neutro A° é tam-
bém observado ap6és a oxidagdo, assim como a supressdo do éxciton B. Esse
ponto sera discutido abaixo.

A Fig. 9.4 mostra o espectro Raman de diferentes regides da Fig. 9.2, desde
1 camada até 5 camadas e também a regido oxidada, antes e depois da oxida-
¢do. Quando a espessura do floco aumenta, a diferenca de frequéncia entre
0s picos Ajg € E%g aumenta: indo de ~ 19.5 cm~! para a monocamada até
~ 24.1 cm~! para a regido de 5 camadas do MoS;. A regido oxidada (curva
vermelha) possui uma diferenca de frequéncia Raman de ~ 20.6 cm~! ap6s
a oxidacdo, enquanto que depois da remogdo do 6xido por DIW a frequéncia
reduz para ~ 20.5 cm~!. Ambas essas frequéncias sdo ligeiramente maiores
do que as esperadas para monocamadas, porém sdo bem menores do que
a esperada para bicamada: ~ 21.5 cm ! até ~ 22 cm~!. Esse valor ligeira-
mente mais alto para o Raman na regido oxidada pode ser devido a presenca
do 6xido e/ou devido a dgua residual devido a remogao por DIW.

Foi observado que para processo da criacdo de monocamadas em MoS;
de poucas camadas nédo é necessario um controle minucioso dos parametros
de oxidagdo. O processo de oxidagdo com uma gama grande de pardme-
tros (umidade, tensdo aplicada e tempo de oxidagdo) irdo resultar em ilhas
de MoS; monocamada enterradas por sob o seu 6xido, mesmo se flocos vo-
lumétricos (cumumente chamados de bulk) forem usados. Porém, isso nao

quer dizer que sempre serdo formadas monocamadas independentemente
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FIGURA 9.4: Espectro de Raman do floco de MoS, da Fig. 9.2.
Flocos de 1 a 5 camadas sdo mostrados assim como a regido oxi-
dada antes e depois da remocdo do 6xido por DIW. A poténcia
usada para as medidas de Raman foi de 10 pW.
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das condigdes. Se o floco for muito espesso e forem usados tempos e ten-
sdes baixas, serd impossivel oxidar muito profundamente o floco e apenas as
camadas superficies do floco serdo oxidadas, assim como esperado. A nado
necessidade de um controle preciso do processo de oxidacdo vem do fato de
que é mais dificil oxidar a tltima camada de um floco de MoS;, porém nédo
impossivel, como demonstrado anteriormente na regido toroidal da Fig. 9.2.
Foi realizado um grande ntiimero de oxidag¢oes em flocos de espessuras va-
riadas, indo desde 4 até flocos bulk, e sempre foi observado a formacao de
ilhas monocamadas enterradas em seu 6xido. Para flocos mais espessos, sdo
necessarias tensdes mais altas, porém ndo é necessario um controle muito
grande nos parametros. Se o floco for muito fino (menor que trés camadas),
vemos que é mais dificil a formac¢do de monocamadas, pois nesse caso é ne-
cessario um controle fino dos parametros, caso contrario todo o floco é oxi-
dado. Existe um processo de autolimitacdo que impede, em certos casos, a
oxidagdo da tltima camada. Esse processo autolimite ocorre devido a pre-
sen¢a do ouro como substrato. Devido a sua alta condutividade térmica, o
ouro tem um papel muito importante nesse processo autolimite da oxidacao
da monocamada, funcionando como um dissipador de calor. Castellanos-
Gomez et al. [117] observaram efeito similar, onde o substrato funcionava
como um dissipador de calor no processo de oxidar o floco de MoS, por
meio de um laser com poténcia alta, onde foi observado uma dificuldade
maior na oxidacdo da primeira camada. Porém esse processo é menos con-
trolado espacialmente, resultando em um MoS; monocamada nado uniforme
e sem precisdo nanométrica no tamanho da monocamada criada, e nédo foi

observado um aumento na PL (a PL resultante do MoS, criado é comparével
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a monocamada pristina).

A alta condutividade elétrica do ouro também tem um papel importante
quando comparado com substratos dopados usados no processo de LAO,
uma vez que com ouro é possivel obter correntes elétricas bem maiores.
Como dito, apesar do processo autolimite causado pelo ouro como substrato,
isso de maneira alguma impede a oxidacdo completa do floco, o processo
autolimite apenas relaxa as condi¢des de ndo precisar de um ajuste fino na
oxidagéo.

Wu et al. [118] e Neupane et al. [119] também observaram a criagdo de
monocamadas de MoS; a partir de flocos de poucas camadas através de tra-
tamento térmico. Porém, foi obtido apenas nano-folhas e pocos de poucos
nanOmetros de tamanho, respectivamente, sem um aumento na PL, e com-
paravel com a emissdo do floco multicamada inicial.

Dessa maneira a fabricagdo de monocamadas de MoS,, por oxidacao, seja
por laser ou por um tratamento térmico, é conhecida, porém ndo se tem um
controle muito grande no tamanho e geometria da monocamada fabricada.
Assim como o aumento na luminescéncia ndo havia sido observado na lite-
ratura.

A Fig. 9.5 mostra o espectro de PL para uma outra amostra de MoS; bulk,
onde foi oxidada a regido bulk do MoS; (15 nm de espessura). A altura do
6xido criado é cerca de 250 nm, e esse valor alto é devido ao fato de que foi
oxidada uma grande regido (varios micrometros), possibilitando um cresci-
mento alto do 6xido, uma vez que a altura limite do 6xido é dada apenas pela
quantidade de material disponivel (nesse caso MoS;). A Fig. 9.5(a) mostra o

espectro de uma monocamada pristina adjacente a regido oxidada, enquanto
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FIGURA 9.5: Espectro de luminescéncia do floco de MoS; bulk
oxidado. (a) mostra a PL da monocamada pristina, (b) mostra

a PL da regido oxidada logo ap6s a oxidacdo por LAO, e (c)
mostra a regido oxidada apds a remogdo do 6xido por DIW. As
regides sombreadas indicam os picos dos éxcitons correspon-
dentes, com verde correspondendo ao trion A*, vermelho ao
éxciton neutro A e azul ao éxciton B. O centro de energia dos
éxcitons é indicado. A poténcia usada para as medidas de PL

foi de 170 uW. O espectro ap6s a remogdo do éxido por DIW foi
normalizado de tal maneira a obter a mesma intensidade de PL

da monocamada na situa¢do com e sem 6xido.

as Figs. 9.5(b) e (c) mostram a regido bulk oxidada antes e depois da remocao
do 6xido por DIW, respectivamente. Novamente, um aumento na lumines-
céncia é observado (mais de 250 vezes) no pico do éxciton neutro da regido
debaixo da oxidagdo. Apds a remocdo do 6xido, Fig. 9.5(c), vemos que a
emissdo fica bastante similar a monocamada pristina, Fig. 9.5(a). Apesar do
aumento ndo ser mais observado, vemos que a monocamada ainda é retida.

O que demonstra mais uma vez a importancia do papel do 6xido no aumento

da PL.
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FIGURA 9.6: Espectro de Raman do floco de MoS; bulk oxidado.
Flocos de monocamada, bicamada e bulk sdo mostrados assim
como a regido oxidada antes e depois da remocdo do 6xido
por DIW. A poténcia usada para as medidas de Raman foi de
170 pW.

A assinatura Raman dos flocos mostrados na Fig. 9.5 sdo mostradas na
Fig. 9.6, onde podemos observar que a regido oxidada (curva vermelha) pos-
sui sinal de monocamada, mesmo apds a remogdo do 6xido. O que mostra
novamente que com LAO é possivel criar monocamadas de MoS; enterradas
por sob MoOs.

Como visto na Fig. 9.3, ocorre um desvio para o vermelho no éxciton A°
na regido da oxidagdo, assim como a supressao do éxciton B. Esse comporta-
mento ocorre para todas as amostras oxidadas. Para algumas amostras, ap6s
a remogdo do 6xido, o desvio para o vermelho desaparece e o pico do éx-

citon B é recuperado, Fig. 9.5. Para outras amostras, no entanto, como a da
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Fig. 9.3, o desvio para o vermelho continua significativo mesmo apds a remo-
cdo do 6xido e o éxciton B ndo é recuperado. A presenga do 6xido em cima
da monocamada fabricada é a causa indubitédvel do desvio para o vermelho
observado, assim como a supressdo do éxciton B [116, 118], uma vez que
ambos sdo sinais tipicos de alteragdo da carga local no MoS,. Além da passi-
vagdo por oxigénio na monocamada, dopagem pode estar ocorrendo devido
ao 6xido, o que pode gerar éxcitons ligados com baixa energia de recombina-
cdo. E possivel que exista ainda um pouco de 6xido ou defeitos relacionados
a 0xido na amostra da Fig. 9.3, o que explicaria o desvio para o vermelho e
a supressdo do éxciton B, uma vez que apenas o MoOj3 é soltivel em dgua
e no processo de LAO é possivel criar MoO, também. E também possivel
que a presenca da camada de 6xido esteja afetando a densidade de estados
(DOS) eletronica da monocamada de MoS;. Trabalhos adicionais teéricos sdo

necessarios para elucidar melhor esses efeitos.
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9.1 Conclusdo

Em resumo, nesse trabalho foi realizada a nano-fabricagdo de ilhas de mono-
camadas de MoS, utilizado oxidacdo anddica local (LAQO). Esse novo método
de nano-fabricacgdo é robusto o suficiente para gerar monocamadas sem a ne-
cessidade de um ajusto-fino nos parametros da oxidagdo. Foi observada a
criagdo de monocamadas desde flocos de poucas camadas até flocos bulk.

Apesar de LAO ser um processo bem conhecido, capaz de oxidar diferen-
tes tipos de materiais, inclusive materiais bidimensionais, nesse trabalho, n6s
mostramos que aplicando LAO ao MoS; resulta na criagdo de monocamadas
enterradas sob o 6xido. O tamanho, posi¢do e formato dessas monocamadas
podem ser controladas pelo método do LAO, e em principio, podem ser tdo
pequenas quanto a resolu¢do do LAO [95].

Além de possibilitar a criagdo de monocamadas em posi¢des especificas
com geometrias intricadas, entdo substituindo a necessidade processos li-
tograficos caros, a monocamada criada supera as monocamadas pristinas,
sendo muito mais eficientes em emissdo, com um ganho de até duas or-
dens de magnitude na intensidade da PL. Isso possibilita uma melhor per-
formance em fotodetectores 2D e outros nano-dispositivos opto-eletronicos.
Outro desenvolvimento muito interessante é que o processo de nano-fabricagao
da monocamada enterrada sob o 6xido pode em principio ser ajustada de tal
maneira a formar ilhas muito pequenas, o que podem abrir a possibilidade
de confinar éxcitons em um volume muito pequeno, criando-se pontos quan-
ticos (QD), que podem ser combinados com o aumento de PL presente na

heteroestruturas possibilitando a criagdo de emissores de fétons tinicos.
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Conclusao Geral e Perspectivas

Nessa tese, foram estudadas na parte I as forcas 6ticas em sistemas de guias
de onda e, pela primeira vez, uma anélise correta da forca 6tica de batimento
foi feita. Foi observado que se deve tomar muito cuidado na anélise e aplica-
¢do do teorema da divergéncia, pois isso poderd levar ao célculo erroneo das
forcas. Para o emprego correto do teorema da divergéncia, foi derivada uma
férmula para a densidade de forga linear, que é a quantidade necessaria para
o célculo da deformac&o nesse tipo de estrutura.

Foi visto que quando se trata de forgas dos modos do sistema, existe ape-
nas uma forga 6tica resultante, onde todos os modelos de for¢a concebiveis
dado o mesmo resultado. Dessa maneira, guias de onda consistem em um sis-
tema muito interessante, pois ndo é usual haver concordancia entre modelos
de forga diferentes.

Porém, se a excitagdo nos guias de onda ndo consistir de um modo do
sistema, mas sim de uma superposigao, foi visto que modelos diferentes dao
resultados diferentes, muitas vezes em dire¢cdo e magnitude. Logo, forgas
6ticas ndo consistem de um sistema tao trivial onde podemos usar qualquer
forca 6tica se superposi¢des forem usadas.

Esse modelo foi entdo estendido para guias de onda curvos em dire¢des
arbitrarias. Foi visto que nesse caso, mesmo se modos do sistema forem usa-

dos, cada modelo de forca diferente ira dar resultados distintos. A diferenga
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crucial nesses casos, da distin¢do ou ndo dos modelos para as forcas 6ticas,
se d4 ao fato da troca de momento entre luz e matéria. Vimos que quando ha
troca de momento eletromagnético entre luz e matéria, os modelos de forca
irdo diferir. No caso da superposi¢do de modos, isso ird acarretar na forca de
batimento. Para o caso de guia de onda curvos, devido a curvatura do guia
de onda, o momento da luz ird sempre continuamente mudar, dessa maneira
resultado em uma forca devido a essa mudanca. Dessa maneira, nesses casos,
cada modelo de forca ira resultar em uma forga diferente.

Na parte II dessa tese, foi estudada a criacdo de monocamadas de MoS,
utilizando a oxidagdo anddica por AFM para se nano-fabricar monocamadas
do tamanho, posicdo e geometrias requeridos. Foi observado que existe um
processo autolimitante na oxidagdo por LAO devido ao substrato de ouro
empregado nas amostras, o que dificulta a oxida¢do da dltima camada de
um floco de poucas ou muitas camadas. Assim, é possivel reduzir um floco
espesso até chegar em uma tinica camada sem a necessidade de um ajuste
fino dos parametros de oxidagdo. Essa técnica é extremamente interessante
por possibilitar a fabricagdo de nano-dispositivos sem a necessidade de pro-
cessos de litografia caros e sem envolver etching ou outros processos.

Essa técnica ndo apenas possibilita a criagdo de monocamadas a partir de
flocos espessos, mas as monocamadas criadas possuem melhores proprieda-
des o¢ticas do que monocamadas pristinas. Medidas de fotoluminescéncia
(PL) mostram que existe um aumento de até duas ordens de magnitude na
intensidade da PL das monocamadas criadas. Esse aumento é apenas pre-
sente caso a monocamada esteja enterrada sob 6xido de molibdénio. Caso o

6xido seja retirado utilizando 4gua deionizada, foi visto que o aumento deixa
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de existir.

Perspectivas

Os projetos descritos a seguir constituem algumas vertentes que complemen-
tam os estudos feitos nessa tese. Alguns desses projetos ainda estdo sendo
estudados, mas por questdes de tempo ainda ndo foram concluidos, ou en-
tdo irdo ainda ser estudados posteriormente. A seguir apresentamos alguns

desses projetos.

Anéis Ressonadores

O estudo de forgas 6ticas em guia de onda curvos tem aplicagdo direta em
anéis ressonadores (RR) suspensos. RR sdo interessantes devido ao feno-
meno de slow-light, onde a velocidade de grupo da luz pode ser diminuida
drasticamente, aumentando assim a interagdo com a matéria, resultando em
campos e forgas altissimos. Como RR trocam energia com guias de onda aco-
plados, surgird o aparecimento da forca de batimento, dessa maneira, para
uma andlise completa e correta, esses termos devem ser levados em conside-

racao.

Miuiltiplos Guias de Onda

Até entdo foi estudado apenas o acoplamento entre dois guias de onda. A
grande vantagem nesse tipo de acoplamento é devido ao fato de que mesmo
se os guias de onda forem deformados, ndo é possivel haver troca de poténcia

entre os modos, dessa maneira a analise da propagacdo é mais simples e
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depende apenas das condigdes iniciais. Caso mais de dois guias de onda
sejam utilizados, poderd haver uma troca de poténcia entre os modos, o que
torna a dindmica de propagagdo mais complexa, possibilitando a formacao

de solitons.

LAO em TMDs

A extensdo do processo de LAO para outros TMDs como WS, ou MoSe, é
um passo Obvio e interessante a ser feito. Assim como o aprimoramento das
oxidagdes por LAO, focando na nano-fabricacdo em ilhas menores (poucos
nanOmetros). Dessa maneira possibilitando o estudo de pontos quanticos
(QD). Novas técnicas de caracterizagdo, como PL em baixa temperatura po-
derdo ser usadas para caracterizar melhor os éxcitons e trions nesse sistema.
Medidas de AFM condutivo (C-AFM) podem ser feitas para determinar pro-
priedades elétricas da amostras, como condutividade e informacdo sobre o

band-gap.
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Apéndice A

Ortogonalidade de eigenmodes

As equagdes de Maxwell [11] na auséncia de fontes podem ser escritas como:

V x € = —3,B, (A.1)
V x H = 49,D, (A.2)
V.-D =0, (A.3)
V-B=0, (A.4)

onde &£, H, D e B sdo os campos dependentes do tempo. Se a dependéncia

temporal for na forma exp (1wt), temos para as duas primeiras equagdes:

V X E = —1wB, (A5)

V x H = +1wD, (A.6)

onde E, H, D e B sdo os campos independentes do tempo. Para materiais

dielétricos ndo-magnéticos temos D = ¢p¢E e B = ppoH.
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Calculando o divergente do produto cruzado na Eq. (4.6) temos:

V-[nyHijnLEﬁxHy} - [VXEF-Hjﬁ—Ey-VxHﬂ

+(V xE,H,—E;-VxH,). (A7)

Usando as equagdes de Maxwell para os dois modos distintos, nomeados

1 e v, e usando o fato de que a frequéncia dos dois modos é a mesma:

V- |E, xH; +E; xH } [(—zwyoH ) H; —E, - (zwsosEv)*}
(( 1wpoH ) -H, — E;j . (zwsosEy)>

=0. (A.8)

Para modos que propagam na direcdo z, sua dependéncia em z pode
ser decomposta como E,(x,y,z) = E,(x,y)exp (1B4z), como visto anteri-

ormente na secdo 4.1. Dessa forma o operador V pode ser substituido por:
V=Vi+zo,, (A9)

onde V; é o operador que atua apenas nas coordenadas transversas (x e y).

A Eq. (A.8) pode ser escrita entdo como:
V- |E, x Hi +E; x H ] 1By — Bu)Z - [Ey < H: + E' XHV] —0 (A.10)

Integrando em uma secdo transversal a equagdo anterior e usando o teo-

rema da divergéncia 2D, vemos que o primeiro termo ¢é igual a zero ao ser
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convertido em uma integral de linha (que se estende ao infinito). Logo, te-

mos:
(Bu — Bu) //2 [E, x H; +E; x H,| d5 =0, (A1)
Para modos com constante de propagagdo diferente, isso implica que:
//2-[EVXH$~I—E$><HV dS=0 parap #v, (A.12)

que constitui na condi¢do de ortogonalidade dos modos [120].
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Apéndice B

Guias de Onda Duplamente

Ancorados

A equacdo de Euler-Bernoulli [40], EId*w/dz* = g(z), é usada para descre-
ver deformagdes w(z) em estruturas tipo viga, onde E é o médulo de Young,
I é o segundo momento de drea e g(z) é a densidade de for¢a atuando na
viga.

Para o caso de guias de onda ancorado nas duas extremidades, temos as

seguintes condi¢des de contorno:

w(0) =0, w'(0) =0, (B.1)

w(L) =0, w' (L) =0, (B.2)

onde L é o tamanho do guia de onda.

Para um par de guias de onda, nos temos entao:

d*w™ (z)

TZ
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onde =+ indica o guia de onda da direita/esquerda na Fig. 4.2, e o lado direito
da equagdo (RHS) segue de um processo similar ao da Eq. (4.7).

O termo de batimento g, possui 0 mesmo sinal em ambos guias de onda,
como mencionado anteriormente, enquanto as forgas de modo q; e g, pos-
suem sinais opostos em guias opostos, por isso o & nas equagdes.

Sem perda de generalidade, podemos assumir o caso onde A; = Ap = 1.
Mudando as varidveis para isolar forcas de batimento de forca de modos
usando éw = w" —w~ e w, = w" +w~, onde dw e wy, indicam, respectiva-
mente mudancga na posicdo relativa dos guias de onda e mudanca no centro

de massa do sistema. Nos temos entdo:

su(s) = B2 s (2-1)" (2], (B4

para a mudanga na coordenada relativa, e onde o termo entre colchetes tem
valor méximo unitdrio e representa a deformacao para forgas de modo. Note
que ¢q; e g2 usualmente possuem sinais opostos, Fig. 4.2, um é atrativo en-
quanto o outro repulsivo, dessa maneira temos que na superposi¢cdo, um
termo tende a cancelar o outro, resultado em uma deflexdo menor do que
caso ndo houvesse superposigao.

Para efeitos de comparacédo, a deformagdo do centro de massa wy,, cau-
sada pela forca de batimento, serd normalizada pela deformacdo maxima
possivel de w, que é causada pelas forcas de modo. Assim temos que se a

deformagdo for maior que 1, as forgas de batimento irdo dominar enquanto



Apéndice B. Guias de Onda Duplamente Ancorados 119

se for menor que 1, as forcas de modo irdo dominar. Dessa maneira temos:

wn(z)  qp 768 {Cos<n7rz>_1

Sw(L/2) g1+ gp tint L

e (F-3) + (T -amanin] ). w9

onde n = L/Lj e essa quantidade expressa o numero de batimentos no com-
primento do guia de onda. Essa é a expressdo mostrada na Fig. 4.5(a), onde

foi usado o fato de que |q;| ~ |1 + 42| para as distancias de interesse.
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Fazendo o mesmo procedimento que o anterior, porém para guias de onda

ancorados em apenas uma extremidade, temos as seguintes condi¢des de

contorno:

Mudando as varidveis e resolvendo temos:

-2 (G99 (]

para a mudanca na separagdo entre os guias de onda, e:

dw(z)

2 e o)

dw(L) g1+ g2 17n*m L
n2?z2 nrmz ,
+ Iz [3 COS NTT — <T — 3n7r> smnn} } ,

(C.1)

(C.2)

(C.3)
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para a mudanca na coordenada do centro de massa, que constitui a expressao

mostrada na Fig. 4.5(b).
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