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INTRODUCAO

A intensa investigacdo, tanto tedrico quanto experimental, das propriedades
eletronicas, oticas e magnéticas dos sistemas estudados na Fisica da Matéeria Condensada,
permitiu a criacdo de novas disciplinas como a fotdnica, e.mais recentemente foi
desenvolvida a Plasménica, uma subarea da nanofotdnica, uma nova disciplina que tem
como objetivo investigar a interacé@o entre a luz e os elétrons de conducgéo presentes em
sistemas metalicos de uma interface metal/dielétrico. Tal interacdo da origem a um tipo
de quasiparticula resultante do acoplamento entre fotons e plasmons de superficie, a qual
é denominada como plasmon-polaritons de superficie SPPs (Surface Plasmon-Polaritons)

[1]

Os Plasmon-Polaritons de Superficie podem ser visualizados como uma onda
eletromagnética superficial que se propaga na interface entre o metal e o dielétrico e que
decai exponencialmente com a distancia na direcdo perpendicular a interface (onda
evanescente), provocando o confinamento da luz na interface metal/dielétrico.

Em particular, as propriedades Oticas dos metais sao especialmente importantes
para a compreensdo e desenvolvimento de estruturas plasmonicas. E bem conhecido que
a funcdo dielétrica dos metais, com destaque para o ouro, € dominada por duas
contribuicdes: uma que corresponde aos elétrons livres (elétrons de conducédo) e esta
associada as transi¢des intrabanda e pode ser descrita pelo modelo de Drude; a outra
corresponde aos elétrons ligados e esta associada aos processos 6Oticos interbandas, para
0s quais o0 modelo de Drude nédo é adequado.

Desse modo, a fim de reproduzir os resultados experimentais para o ouro na faixa
de pequenos comprimentos de onda (grandes valores de energia para os fotons) tivemos
que investigar as transicdes interbandas desse material. Os resultados por nés obtidos
estdo descritos adiante na Secdo RESULTADOS ENCONTRADOS, aproximando assim
resutados tedricos dos resultados experimentais.

MATERIAL E METODOS OU METODOLOGIA (ou equivalente)

Iniciamos o trabalho com a revisdo bibliografica selecionando artigos na base de
dados da Capes. Estes artigos foram buscados com as palavras chaves ‘’plasmon-
polaritons’’, “’relacdo de dispersdo’’, “’modelo de Lindhard-Drude”, usando assim os



artigos que mais fizessem o uso dos modelos de Drude e Lindhard-Drude em sistemas
plasménicos a fim de obter dados tedricos do sistema. Foram utilizados filtros que
buscassem artigos entre os periodos de 2010 a 2020. Os artigos selecionados
apresentavam o uso dos modelos de Drude e Lindhard-Drude para sistemas plasmoénicos
na fisica tedrica, tais informacgdes irdo acrescentar na construgdo da proposta deste
trabalho., Além dessas bases de dados foi usada também a Sciello. Alem disto foram
usados livros de eletromagnetismo [2] e de plasmdnica [3],[4] para o embasamento
tedrico, e tambem fizemos o uso da linguagem de programacéo python [5] para plotagem
dos gréaficos do presente trabalho. Do ponto de vista da fisica tedrica, foi estudado o
eletromagnetismo de Maxwell, em particular as condi¢des de contorno sobre o campo
eletromagnético numa interface metal/dielétrico, bem como os modelos de Drude-
Sommerfeld e Drude-Lorentz.

RESULTADOS E/OU DISCUSSAO (ou Analise e discussdo dos resultados)

Na descricdo da interacdo da radiacdo eletromagnética com os elétrons quase
livres de um metal, € muito comum a utilizacdo do modelo de Drude, o qual, conforme ja
mencionado na Introdugao, descreve a fungdo dielétrica e(®) de forma satisfatoria quando
a radiacdo incidente leva apenas a transi¢Oes eletronicas dentro da mesma banda de
conducdo (transi¢des intrabanda). Em um modelo classico, a contribuigéo dos elétrons
ligados (bound electrons) séo levados em conta utilizando o chamado modelo de Drude-
Lorentz, no qual a aplicagcdo de um campo elétrico externo provoca o deslocamento das
camadas eletrénicas em relacdo ao ndcleo atdbmico positivo, produzindo um momento de
dipolo elétrico que contribui para a funcdo dielétrica do material. Contudo, mesmo o
modelo de Drude-Lorentz falha na reproducdo dos valores experimentais quando a
energia da radiacdo incidente for capaz de produzir transi¢fes interbandas. Para o ouro
iSso acontece para energias do foton a partir de 1,8 eV. Desse modo, para a obtencéo de
resultados realisticos, € necessario uma expressao para a parte imaginaria da funcao
dielétrica capaz de reproduzir os resultados experimentais de forma confiavel.

Funcéo dielétrica segundo o modelo de Drude- Sommerfeld

No contexto do modelo de Drude, a equacdo de movimento para os elétrons de conducao
é:
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A partir da solucdo da equacdo diferencial do movimento, equacéo (1), obtemos a equacao
da funcéo dielétrica em funcao da frequéncia, equacéo (2), a qual possui uma parte real e
uma parte imaginaria, onde @p = V ne/(mee0) ¢ a frequéncia de plasma de volume [12-
4].
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Funcao dielétrica segundo o modelo de Drude de Lorentz para transi¢des interbandas

Para os elétrons ligados, os quais podem ser modelados como um conjunto de
osciladores, usamos o modelo de Lorentz. Aplicando o mesmo método que foi usado



acima para os elétrons livres para descrever a resposta dos elétrons ligados, a equacao do

movimento para esse caso é escrita como
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A partir da equagdo (3) obtém-se a funcéo dielétrica para os elétrons ligados
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Um modelo mais adequado certamente sera a soma das contribuicdes dos elétrons livres
(modelo de Drude-Sommerfeld) com as contribuicdes dos elétrons ligados (modelo de
Drude-Lorentz). Para a parte real temos a equacao (5) e para a imaginaria a equagao (6)
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Uma nova expressao para a contribuicdo das transi¢fes interbandas para a parte
imaginaria da funcao dielétrica.

A Figura 2 abaixo, retirada da Referéncia [6], mostra o grafico da parte imaginaria da
funcdo dielétrica para o ouro em funcgéo da frequéncia. A linha tracejada é o resultado
tedrico correspondente a soma das contribuicdes dos modelos de Drude-Sommerfeld e
Drude-Lorentz. Os circulos representam pontos experimentais e a curva em vermelho
corresponde aos valores experimentais. Claramente observa-se uma discrepancia entre a
previsdo tedrica classica (linha tracejada em preto) e o resultado experimental (curva
vermelha) a partir de aproximadamente 2 eV. 1sso nos obrigou a procurar uma expressao
que pudesse de alguma forma reproduzir os resultados experimentais nessa faixa de
energia. Apos algumas tentativas chegamos a seguinte fungdo ansatz
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onde A=5,6¢eV,mc=24¢eVeA=0,3¢eV. Esse ¢ um importante resultado obtido no
presente trabalho. Assim, temos a seguinte expressdo para a parte imaginaria da funcéo
dielétrica
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A Figura 1 mostra o grafico da equacdo 8. Observa-se um bom acordo qualitativo entre
nosso resultado e os valores experimentais (figura 2). Continuaremos trabalhando nos
parametros utilizados a fim de melhorar quantitativamente esse acordo.



> 30+

20

Imig)

I
1
I
]
I
I
1
15 I
]
I
1
1
|

10

-~
- -
-

\E'liieVJ 1e-19 w[eV]

Figura 1: Parte imaginaria da funcéo dielétrica do Figura 2: Parte imaginaria da funcdo dielétrica do
ouro, os parametros usados sio wc=2.4 eV, A=0.3 ouro, a linha tracejada em preto é a curva tedrica
eVeA=5.6 cléssica e a linha vermelha representa os valores
experimentais.

CONSIDERAGCOES FINAIS (ou Conclus&o)

A funcdo dielétrica € uma quantidade fundamental na determinagdo de varias
propriedades fisicas dos materiais. No caso do ouro, que é um importante material
utilizado em sistemas plasmonicos, sabe-se que os modelos normalmente utilizados
apresentam discrepancias com 0s valores experimentais para energias dos fotons
incidentes a partir de 1,8 eV. Assim, para uma descri¢cdo mais acurada desse material faz-
se necessario um modelo teorico que reproduza melhor os resultados experimentais nessa
faixa de energia. Com esse objetivo, procuramos determinar uma funcdo ansatz
relativamente simples e que ao mesmo tempo descreva de forma adequada as transicoes
interbandas. A equacdo (7) acima atende a esses critérios e acreditamos que esse € um
resultado importante do presente trabalho. Como préximos passos do trabalho,
calcularemos algumas propriedades 6ticas de sistemas plasménicos levando em conta o
resultado aqui obtido.
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