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Resumen

En este trabajo, se presentan los fundamentos sobre excitaciones de ondas de superficie en intercaras

metal-dieléctrico y en cristales fotónicos truncados mediante fuentes de luz o electrones rápidos, en

un caso como base de sensores mediados por interacciones con campos evanescentes y en el otro como

punto de partida para la emisión de radiación Cherenkov modulada. Los análisis reportados ponen

de manifiesto distintas fenomenoloǵıas asociadas a la excitación de plasmones y onda de Bloch de su-

perficie en configuración Kretschmann como fundamento de dispositivos de sensado. Aśı se visualizan

aspectos caracteŕısticos de éstas como son mapas de reflectancia o longitudes de penetración de campos

evanescentes, además de justificar el diseño de una plataforma para el sensado de moléculas quirales

en disolución. Por otro lado, se describe una familia reciente de dispositivos para la caracterización

de part́ıculas cargadas mediante la emisión de radiación Cherenkov modulada a través de la excita-

ción de plasmones de superficie en estructuras multicapa. Para ello se emplea la libreŕıa WaveOptics

de COMSOL Multiphysics, herramienta de cálculo numérico basada en resolución de ecuaciones fun-

damentales en entornos geométricos complejos mediante métodos de elementos finitos, dotada de un

entorno gráfico robusto y accesible para realizar simulaciones precisas y en tiempos de cálculos redu-

cidos. Se han puesto de manifiesto fenómenos electromagnéticos en intercaras dif́ıcilmente accesibles

mediante cálculo anaĺıtico, que pueden utilizarse como punta de lanza para el diseño y fabricación de

nuevas plataformas experimentales.





Abstract

In this work, we present the fundamentals of surface wave excitations on metal-dielectric interfaces

and truncated photonic crystals by means of light sources or fast electrons, in one case as the basis for

sensors mediated by interactions with evanescent fields and in the other case as a starting point for the

emission of modulated Cherenkov radiation. The reported analyses show different phenomenologies

associated with the excitation of plasmons and surface Bloch waves in Kretschmann configuration as

a basis for sensing devices. This shows characteristic aspects of these devices such as reflectance maps

or evanescent field penetration lengths, as well as justifying the design of a platform for the sensing

of chiral molecules in solution. On the other hand, a recent family of devices for the characterisation

of charged particles involving the emission of Cherenkov radiation modulated through the excitation

of surface plasmons in multilayer structures is described. The WaveOptics library of COMSOL Mul-

tiphysics is used for this purpose. This is a numerical calculation tool based on the resolution of

fundamental equations in complex geometric environments using finite element methods, equipped

with a robust and accessible graphic environment for accurate simulations and reduced calculation

times. Electromagnetic phenomena have been shown to occur at interfaces that are difficult to access

through analytical calculation, which can be used as a spearhead for the design and manufacture of

new experimental platforms.
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2.1.3 Función dieléctrica en metales . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 14
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Caṕıtulo 1

Introducción

La interpretación de fenómenos f́ısicos a partir de la resolución de ecuaciones anaĺıticas atiende a dos

propósitos: el primero es servir de base para obtener una visión cuantitativa capaz de predecirlos, el

segundo es dotar de herramientas adecuadas para proyectar la comprensión necesaria para abordar

otras fenomenoloǵıas más complejas.

En sistemas simples (medios materiales homogéneos, geometŕıas sencillas) la posibilidad de una solu-

ción anaĺıtica a partir de las leyes fundamentales (por ejemplo, las ecuaciones de Maxwell en el caso

de fenómenos electromagnéticos) conducen a esquemas ampliamente descritos y tratados en la biblio-

graf́ıa [1,2]. No obstante, y con bastante frecuencia, en problemas complejos las soluciones anaĺıticas se

tornan inviables debido a diversos factores, entre los que se puede enumerar la presencia de geometŕıas

más elaboradas, agrupaciones de distintos medios materiales, constantes caracteŕısticas dependientes

de una o múltiples variables o, a veces, simplemente, un tiempo de cálculo algebraico valioso.

Por ello, el desarrollo de herramientas de cálculo numérico que dan soporte a resultados experimen-

tales ha comenzado a sustituir las aproximaciones anaĺıticas para visualizar el comportamiento de

fenómenos complejos. Existen distintas opciones disponibles, tanto en el mercado (Maple, SCILAB,

MATLAB, GNU Octave, CST Studio, etc) como en formato en código abierto (FreeMat, pandas, Sa-

geMath, Shogun, PAW, etc). Por describir las bondades de algunas de ellas, por ejemplo, MatLab [3]

se ofrece como un sistema de cómputo numérico que ofrece un entorno de desarrollo integrado en un

lenguaje propio de cara a unas prestaciones básicas pero versátiles. Su principal baza es la manipula-

ción de matrices de elementos como puente a la representación de datos. Además, contiene una serie

de libreŕıas que expande sus prestaciones a diversos campos como la aeronáutica, microelectrónica o

la bioloǵıa. CST Studio, en contraposición, ofrece unas prestaciones mucho más focalizadas al diseño,

análisis y optimización de componentes y sistemas electromagnéticos. Sus libreŕıas, a su vez, pueden

complementarse de forma simultánea para realizar simulaciones h́ıbridas, eficientes y flexibles para
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el estudio de antenas, filtros, compatabilidad electromagnética, interferencias, exposición de tejidos a

campos electromagnéticos, entre otros. No obstante, su interfaz y la implementación de dichos fenóme-

nos puede dificultar la labor de aprendizaje e interpretación de resultados.

Una opción conciliadora entre la potencia de cálculo, la resolución de fenómenos complejos desde

una metodoloǵıa accesible, una curva de aprendizaje adaptada (guiada por múltiples tutoriales en

formato pdf) y una amplia gama de libreŕıas que lo dotan de versatilidad es COMSOL Multiphy-

sics. Gracias a sus prestaciones como software de análisis y resolución por métodos de elementos

finitos (MEF), COMSOL es una opción versátil para problemas convencionales de campos como la

acústica [4], la f́ısica de fluidos [5], el trazado de part́ıculas [6] y, por supuesto, el estudio de campos

electromagnéticos [7, 8] en distintos reǵımenes (ultravioleta, visible, infrarrojo, radiofrecuencias, ...).

Es por todo ello que sus múltiples libreŕıas adaptadas para distintos campos de aplicaciones académi-

cas, cient́ıficas e industriales,lo capacitan como punta de lanza para futuros desarrollos y ĺıneas de

investigación. Más espećıficamente, en este trabajo se emplea la libreŕıa Wave Optics incluida en su

versión 5.4 para simular el comportamiento electromagnético en el espectro visible de distintas con-

figuraciones de medios materiales a escalas de cientos de nanómetros. Dicho rango de escalas surge

con el deseo de verificar diversas fenomenoloǵıas que tienen lugar en sistemas fotónicos singulares,

en concreto, modos de propagación de ondas superficiales [9], y su relación con sensores plasmónicos

o basados en cristales fotónicos truncados, o con fuentes de luz inducidas por radiación Cherenkov [10].

Aunque el trabajo desarrollado se ha centrado en la puesta a punto de una herramienta de análisis y

simulación para describir unas fenomenoloǵıas electromagnéticas concretas, su posible uso es mucho

más general, de manera que tiene aplicación en el estudio de cualquier de problemas de fenómenos

electromagnéticos.Los resultados aqúı mostrados facilitan la labor de interpretación de la base teórica

que gobierna cada una de estas excitaciones como nexo a la discusión de un marco de referencia para

distintas aplicaciones tecnológicas, las cuales se encuentran en estos momentos en desarrollo, basadas

en los fenómenos que vertebran este trabajo. En particular, se hace énfasis en los fundamentos de fun-

cionamiento de sensores basados en la interacción del campo evanescente de excitaciones de superficie

con el medio con el que estén en contacto, aśı como el desarrollo de sensores SPCLS (Surface Polariton

Cherenkov Light Sources) [11] basados en la radiación Cherenkov.
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1.1 Objetivos

Los objetivos de este trabajo son:

• La puesta a punto de herramientas de análisis y simulación de campos electromagnéticos mediante

métodos de elementos finitos. En concreto la libreŕıa WaveOptics de COMSOL Multiphysics, para su

aplicación en el estudio de sistemas con interés cient́ıfico y tecnológico en aplicaciones fotónicas.

• Estudiar los fundamentos sobre excitaciones de ondas de superficie con radiación electromagnética

en intercaras metal/dieléctrico (plasmones de superficie) y cristales fotónicos truncados (ondas su-

perficiales de Bloch). Poner de manifiesto los principios de operación de sensores basados en estas

fenomenoloǵıas.

• Estudiar los fundamentos sobre excitaciones de ondas en superficie con haces de electrones. Poner

de manifiesto los principios de operación de fuentes de luz por interacción de plasmones de superficie

con radiación Cherenkov.

1.2 Fundamento del método de elementos finitos

La descripción cuantitativa de los fenómenos f́ısicos se expresa generalmente en términos de ecuaciones

en derivadas parciales. Para una inmensa mayoŕıa de configuraciones geométricas y problemas reales,

estas ecuaciones diferenciales no pueden resolverse de forma anaĺıtica. En su lugar, se recurre a méto-

dos que proporcionan soluciones aproximadas, que utilizan distintos métodos de discretización. Esto

no debe interpretarse como una pérdida de fidelidad en la resolución del problema, en tanto que las

soluciones anaĺıticas se encuentran, con frecuencia, sujetas a restricciones y modelos que constituyen

una simplificación de la naturaleza (como, por ejemplo, localizar la masa en el centro de gravedad o

reducir un haz láser a un segmento rectiĺıneo con la misma sección eficaz en todo su recorrido).

El método de elementos finitos (MEF) utiliza métodos numéricos para resolución de ecuaciones dife-

renciales [12]. Esta metodoloǵıa convierte un problema a resolver en un dominio determinado definido,

a priori, en términos de una formulación en ecuaciones diferenciales, en un problema algebraico para

un número finito de puntos seleccionados del dominio a estudiar. Este método considera cada uno de

los puntos donde se evalúa el problema. Dichos puntos reciben la denominación de nodo (node) y el

conjunto de estos forma una red, denominada malla (mesh), conformado por estos réıtculos. Cada uno

de los ret́ıculos contenidos en dicha malla constituye un elemento finito (ver Figura 1.1). El conjunto

de nodos se obtiene discretizando el recinto (volumen o superficie) en que se desea resolver el problema

en elementos de forma variada. De esta manera, la solución obtenida por MEF es solo aproximada, ya

que la evaluación se realiza solo en un número finito de puntos y para el resto del espacio, la solución

se obtiene interpolando a partir de los resultados obtenidos para los nodos.
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Figura 1.1: Representación tridimensional de los posibles criterios de selección geométricos de elementos fini-

tos: tetrahedros, hexaedros, prisma triangular y pirámide, respectivamente. Los ćırculos grises representan las

esquinas, o nodos, de los elementos. Se puede utilizar cualquier combinación de los cuatro elementos anteriores.

(Para el modelado 2D, están disponibles elementos triangulares y cuadriláteros).

Desde el punto de vista práctico, las labores necesarias para realizar un cálculo mediante el método

de elementos finitos se secuencia de forma modular en tareas de preproceso, cálculo y posprocesado.

La tareas previas a las labores del cálculo numérico en bruto son, con total seguridad, las más estimu-

lantes de cara a la correcta implementación del fenómeno. Entre estas tareas se encuentran la correcta

definición de una geometŕıa, la generación de una malla adaptada a la fenomenoloǵıa y al rango de es-

calas del problema, la asignación de propiedades f́ısicas (temperatura, ı́ndice de refracción, viscosidad,

deformación, conductividad, etc) y, sin duda, las más decisivas de cara a dar respuesta a un fenómeno;

las condiciones de contorno (Dirichlet, von Neumann), fuentes adicionales (foco térmico, densidad de

corriente externa, emisión de part́ıculas) y ciertos artefactos numéricos que permiten abordar proble-

mas muy espećıficos, como por ejemplo las PMLs, esenciales de cara a resolver problemas de ondas

electromagnéticas que se propagan en un dominio infinito (a pesar de que se define un dominio finito).

En esta etapa es cŕıtico, por tanto, identificar y definir de forma adecuada la f́ısica y condiciones de

contorno, junto con el mallado a evaluar, con el propósito de garantizar la convergencia de los méto-

dos de cálculo numérico. En la siguiente etapa se evalúan, mediante métodos aproximados soluciones

discretas en los nodos del mallado seleccionado bajo las condiciones fijadas en la etapa anterior. Según

la ecuación a resolver este proceso puede resolverse mediante distintos algoritmos de computación por

método de elementos finitos. En la última etapa del proceso de cálculo, COMSOL extrapola los valores

obtenidos de las magnitudes evaluadas en los nodos del mallado elegido al resto del espacio, a través

de un procesos de extrapolación y/o suavizado, además de evaluar posibles errores en las soluciones

encontradas.

1.2.1 COMSOL Multiphysics: WaveOptics

El método de los elementos finitos es, como se ha presentando, una herramienta poderosa para la

resolución general de ecuaciones diferenciales en derivadas parciales (EDP). Para problemas de tipo

electromagnético, aunque también puede emplearse para problemas en transitorio, se emplea amplia-

mente en estudios en el dominio en frecuencia, esto es, para soluciones estacionarias de ecuaciones en

derivadas parciales en notación de transformada de Fourier. Sin embargo, la auténtica vaĺıa del método
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de los elementos finitos emerge a la hora de resolver problemas en geometŕıas complejas e irregulares.

Otros métodos de resolución numérica como el método de las diferencias finitas en dominio temporal

(FDTD, de Finite Difference Time Domain), que vertebran el núcleo de otros programas (CST Studio

Suite), pueden emplearse para resolver problemas en geometŕıas complejas. Sin embargo, requiere un

mallado extremadamente fino y el tiempo de computación puede elevarse considerablemente. Por ese

motivo, el método de los elementos finitos y, en concreto, la presentación del mismo a través de la

interfaz de COMSOL Multiphysics, resulta apropiado para el propósito de este trabajo.

Para problemas electromagnéticos, esta libreŕıa parte de las ecuaciones de Maxwell:

∇× ~E = −iωµrµ0
~H (1.1)

∇× ~H = iωεrε0
~E (1.2)

Donde ε0 y µ0 son la permitividad y permeabilidad del vaćıo, εr y µr son las permitividad y permea-

bilidad relativa, respectivamente. COMSOL Multiphysics resuelve, en primera instancia, la ecuación:

∇× 1

µr
∇× ~E − ω2εµ~E = 0 (1.3)

Descomponiendo esta ecuación vertebral en sus componentes longitudinales y transversales:

∇T ×
1

µr
∇T ×∇ ~ET − iβ

1

µr
(∇TEz + iβ ~E − T )− ω2εµ0

~ET = 0 (1.4)

∇T ×
1

µr
(∇TEz + iβ ~ET )× ~uz − ω2εµ0Ez~uz = 0 (1.5)

Donde β es la constante de propagación de la onda electromagnética. El sub́ındice T y z hacen referencia

a las componentes transversales y longitudinales, respectivamente. Manipulando las variables [13], se

obtienen la siguiente dupla de ecuaciones:

∇T ×
1

µr
∇T × ~eT − k2

0εr~eT =
−β2

εr

(
∇T

ez
k0

+ ~eT

)
(1.6)

β2

[
1

k0
∇T

1

µr

(
∇T

ez
k0

+ ~ez

)
+ εrez

]
= 0 (1.7)

Donde k0 es el vector de onda en el vaćıo. Estas dos ecuaciones acopladas con las condiciones de

contorno apropiadas son el núcleo de resolución de la libreŕıa WaveOptics de COMSOL Multiphysics.

Más aún, dado que la comprensión de las condiciones de contorno determina uńıvocamente una solución

convergente del problema, el paquete WaveOptics integra las condiciones de contorno de un conductor

magnético perfecto (PMC):

~n× ~hT = 0 hz = 0 (1.8)

De manera análoga, se incluye en la libreŕıa las condiciones de contorno para un conductor eléctrico

perfecto (PEC):

~n× ~eT = 0 ez = 0 (1.9)
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Donde ~n es el vector normal a la superficie donde se aplica la condición de contorno del dominio

estudiado. Al reducir este problema diferencial a una formulación algebraica, COMSOL Multiphysics,

parte de la formulación diferencial para todos los problemas f́ısicos:

−∇ · (c∇u) + au = f a = εrµrk
2
0 + k0∇~ez c = 1 f = 0 (1.10)

Esta ecuación se corresponde con la formulación general y en ella pueden identificarse los términos de

la ecuación (1.7). En donde a es el término de Helmholtz, c un parámetro de difusión, u la función

de valores a resolver y f un término adicional de fuentes (nulo para ondas planas monocromáticas

y distinto de cero para part́ıculas cargadas). A continuación, se define el dominio Ω, limitado por el

contorno ∂Ω con las condiciones de contorno de Dirichlet, esto es, se imponen valores a las variables

f́ısicas (y no a sus derivadas) en el peŕımetro delimitador de cada dominio definido tal que la función u

tome el valor de una función r cualquiera, que representa a una magnitud f́ısica (temperatura en una

pared del recinto, amplitud de una onda en la frontera de dominio, afluencia de part́ıculas, etc):

u = r (1.11)

Lo traslada al problema equivalente integral, es decir, encontrar un autofunción u que verifique:∫
Ω

(c∇u · ∇v + auv − fv)dτ = 0 (1.12)

Para toda función v de cuadrado integrable definida en el dominio, tal que se anule en el contorno. A

continuación, discretiza un dominio continuo en elementos finitos, generalmente triángulos en el caso

bidimensional o tetraedros en el caso 3D. Luego, numera de 1 a n0 a los vértices interiores y de n0 + 1

a n a los vértices exteriores. Esto permite reducir las exigencias de la función integrable a un número

finito de funciones. Para ello, COMSOL segrega el dominio mediante polinomios de grado uno wi con

i = 1,, n tal que cumplan la siguiente condición:

wi(aj) = 1 j = i wi(aj) = 0 j 6= i (1.13)

Se busca entonces:

u(~r) =

n0∑
j=1

ujwj(~r) +

n∑
j=n0+1

rjwj(~r) (1.14)

De tal manera, imponiendo que esta función cumpla la ecuación integral para los polinomios de grado

1, se obtiene, como ya se ha descrito, un sistema lineal de ecuaciones algebraicas.

n0∑
j=1

Kijuj +

n0∑
j=1

MijMijuj = Bi (1.15)

De tal manera, el sistema de ecuaciones a resolver es lineal en el que la matriz Kij es la matriz de

rigidez del sistema y Mij se corresponde con la matriz de densidad del mismo. De ellas se pueden

obtener formas bilineales con un sentido f́ısico definido, como por ejemplo la enerǵıa electrostática en

un problema de Poisson.
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En términos globales, si aśı se requiriese, a la hora de contemplar todo tipo de fenómenos asocia-

dos (disipativos, interferencias, absorción, difusión, etc), COMSOL resuelve la ecuación general:

e
∂2u

∂t2
+ d

∂u

∂t
+∇ · (−c∇u− αu+ γ) + β · ∇u+ au = f (1.16)

En su paso a un problema de autovalores algebraico, identificando la derivada temporal con el autovalor:

e(λ− λ0)2u− d(λ− λ0)u+∇ · (−c∇u− αu+ γ) + β · ∇u+ au = f (1.17)

En donde α, β, a, b, c, d, e son parámetros asociados a fenómenos no lineales y f un término adicional

de fuentes inhomogéneas. Con todo ello, es de vital importancia, para la correcta interpretación de

las soluciones del problema, elegir un mallado adecuado, ya que el error cometido en la discretización

es de orden de la distancia t́ıpica entre los vértices de los elementos al cuadrado para polinomios de

grado uno. Por ello, bajo ciertas especificaciones, pueden emplearse polinomios de grado dos o superior,

reduciendo el error cometido, a coste de un mayor tiempo de cálculo.

El objeto de estudio del presente trabajo es la simulación de campos electromagnéticos en estruc-

turas fotónicas singulares, por lo que se emplea el módulo WaveOptics de COMSOL Multiphysics, en

el cual las ecuaciones subyacentes para fenómenos electromagnéticos (en las simulaciones realizadas

nos referimos a la ecuación de Helmholtz y la ecuación de ondas en dominio temporal) están dispo-

nibles por defecto. Este módulo es adecuado para la resolución de problemas a frecuencias ópticas

(correspondientes a longitudes de onda entre el micrómetro y el nanómetro). Junto las caracteŕısti-

cas propias de COMSOL Multiphysics, dicho módulo se presta como una herramienta polivalente y

accesible en distintas áreas, entre las que se puede enumerar fibras ópticas, gúıas de ondas fotónicas,

cristales fotónicos, óptica no lineal, cavidades resonantes, o dispositivos fotónicos activos.

Las libreŕıas f́ısicas del módulo WaveOptics, a través de la interfaz que se ilustra en la Figura 1.2,

cubren la propagación de ondas electromagnéticas en el plano, en condiciones axisimétricas y en 3D,

junto con un análisis completo vectorial en dos y en tres dimensiones de simulaciones de campos elec-

tromagnéticos en dominio temporal, en frecuencia, análisis de armónicos y autovalores. A su vez, siendo

el motivo principal de elección como herramienta de trabajo para este estudio, el módulo WaveOptics

permite implementar medios materiales no homogéneos, anisotropicos, con ganancias o pérdidas junto

a definiciones personalizadas de la función dieléctrica. Además, el módulo [14] permite la evaluación

de los coeficientes de reflexión, transmisión y absorción a partir de puertos de excitación con ondas

de potencia y modo ajustable y añadir capas perfectamente ajustadas (PMLs) para simular ondas

electromagnéticas que se propagan en un dominio sin ĺımites, caracteŕıstica que será indispensable en

la excitación de modos de superficie a través de fuentes puntuales.
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Figura 1.2: Interfaz de COMSOL Multiphysics. Diseño de un resonador de anillo.

Hay que mencionar que en este trabajo no se pretende proporcionar una gúıa de uso del software,

la cual está disponible en la web de la aplicación [14], sino su utilización para ayudar a interpretar

fenomenoloǵıas electromagnéticas singulares, en muchas ocasiones nada intuitivas. En los caṕıtulos

siguientes se van a ilustrar las posibilidades de simulación de excitaciones de modos de superficie en in-

tercaras, mediante el uso de fuentes de luz monocromáticas y, finalmente, mediante haces de electrones

rápidos, poniendo de manifiesto su interacción con la radiación Cherenkov.
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Caṕıtulo 2

Excitación de modos superficiales

por ondas planas

En este caṕıtulo, primero se describen conceptos fundamentales relacionados con la excitación con

luz de ondas evanescentes en intercaras metal-dieléctrico (polaritones de plasmón de superficie, SPP,

acrónimo del inglés, surface plasmon polariton) [15]. Las evaluaciones de las distintas magnitudes para

ilustrar su fenomenoloǵıa, modos de excitación, distancia de penetración de los campos, distribución en

intercaras metal-dieléctrico y dependencia con el ı́ndice de refracción, se realizan mediante un estudio

en el dominio en frecuencia, con luz incidente a través de puertos periódicos e imponiendo condiciones

de contorno periódicas de Floquet [16], con el módulo WaveOptics de COMSOL Multiphysics.

2.1 Plasmones de superficie en intercaras metal-dieléctrico

2.1.1 Introducción

Muchos siglos antes de que el mundo cient́ıfico ocupase sus labores de investigación en las propiedades

ópticas de las nanoestructuras metálicas, ya los romanos poséıan la tecnoloǵıa para fabricar objetos que

presentaban propiedades singulares, como es el caso de la famosa Copa de Licurgo (ver la Figura 2.1), la

cual presenta un color diferente dependiendo de si se la ilumina desde el exterior (color por reflexión,

en este caso verdoso) o desde el interior (color por transmisión, rojo). A esta propiedad del vidrio

empleado en la fabricaión de este objeto se le denomina dicroismo, y es debido a la respuesta óptica

de las nanopart́ıculas metálicas de oro y plata que forman parte del vidrio utilizado en su fabricación.

En concreto a la excitación de modos colectivos de los electrones localizados en la superficie de estas

nanopart́ıculas.
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Figura 2.1: Copa de Licurgo, Imperio Romano 400 d.C. Presenta un color verdoso en condiciones de reflexión

y rojizo cuando su iluminación es desde su interior.

Los primeros trabajos cient́ıficos que reportaron este fenómeno corresponden a Wood [17] en 1902, el

cual descrito teóricamente por primera vez por Ritchie [15] (1957) en part́ıculas y superficies planas de

metales. Cabe mencionar en esta introducción que el concepto de polaritón (cuasipart́ıcula resultante

de la oscilación colectiva de los electrones como resultado de la interacción de la luz con la materia) lo

introdujo Fano [18] en 1941. Por otro lado, fue en 1968 cuando Otto [19] y Kretschmann-Raether [20]

presentaron dos sencillos métodos de excitación de SPP en capas de metales nobles, estableciéndose

aśı las bases de lo que hoy se conoce como Plasmónica. En la actualidad, el estudio de las propiedades

electromagnéticas de las intercaras metal-dieléctrico suscitan gran interés debido a las aplicaciones

tecnológicas avanzadas (sensores plasmónicos, Raman amplificado, . . . ) en las que esta interación

es clave. A modo de ejemplo la Figura 2.2 muestra el esquema de funcionamiento de un biosensor

plasmónico. En particular, la excitación de plasmones de superficie con luz visible es la base de toda una

familia de sensores de alta sensibilidad [21–23], cuyas fundamentos y caracteŕısticas más importantes

se van a describir a lo largo de este caṕıtulo.

Figura 2.2: Esquema de sensores plasmónicos.
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En este caṕıtulo, después de una breve descripción teórica de las caracteŕısticas y condiciones para

la excitación de los polaritones de plasmones de superficie (en adelante SPP) en intercaras metal-

dieléctrico, se ilustrarán algunos aspectos fundamentales que justifican su uso en sensores plasmónicos.

2.1.2 Ondas de superficie en la intercara entre dos medios

Los polaritones de plasmón superficial son estados acoplados entre un plasmón de superficie (oscilacio-

nes colectivas de carga superficial) y un fotón. La solución anaĺıtica a este problema se obtiene a través

del estudio del comportamiento de una onda plana que incide desde un medio de función dieléctri-

ca ε1(ω) y se propaga hacia un medio ε2(ω) (ver Figura 2.3). Las condiciones para la existencia de

plasmones de superficie se derivan de la resolución de las ecuaciones de Maxwell con el propósito de

encontrar soluciones homogéneas localizadas en la intercara. Una solución homogénea es un autoestado

del sistema, es decir, una solución que existe sin excitación externa. Sea la ecuación de onda:

∇×∇ ~E(~r, ω)− ω2

c2
ε(~r, ω) ~E(~r, ω) = 0 (2.1)

Figura 2.3: Esquema de dos medios de funciones dieléctricas ε1 y ε2 separados por una intercara paralela a la

dirección del eje x. El vector normal a la intercara está dirigido sobre el eje z.

Esta ecuación debe resolverse para las regiones de función dieléctrica ε1 y ε2, separadas por una interca-

ra plana, y exigir que se verifiquen las condiciones de contorno apropiadas. En primer lugar, se asume,

una onda plana armónica definida por su campo eléctrico. Por simplicidad del problema, la función

dieléctrica dependerá solo de una dirección. Dicho en términos más concretos, las ondas se propagan

a lo largo del eje x de un sistema de coordenadas cartesianas y no presenta variación espacial en la

componente y. A su vez, ε = ε(z). En la intercara entre dos medios (z = 0), la onda electromagnética

puede escribirse como ~E(x, y, z) = ~E(z)eikxx, en donde kx es la constante de propagación de la onda

que se corresponde con la componente del vector de onda en la dirección de propagación x.

∂2 ~E(z)

∂z2
+ (

ω2

c2
ε− k2

x) ~E = 0 (2.2)

Esta ecuación es extrapolable al campo magnético ~H. Para una dependencia armónica en el tiempo

(∂/∂t⇒ −iω), se obtienen el siguiente conjunto de ecuaciones acopladas para la propagación a lo largo
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del eje x y un comportamiento homogéneo en el eje y, el sistema de ecuaciones anterior se simplifica a:

∂Ey
∂z

= −iωµ0Hx
∂Ex
∂z
− ikxEz = iωµ0Hy ikxEy = iωµ0Hz (2.3)

∂Hy

∂z
= iωε0εrEx

∂Hx

∂z
− ikxHz = −iωε0εrEy ikxHy = −iωε0εrEz (2.4)

Este sistema de ecuaciones resultante permite dos conjuntos de soluciones autoconsistentes asociadas

a dos estados de polarización ortogonales entre śı. El primer conjunto de soluciones corresponde con

los modos transversales magnéticos (modo TM o polarización-p, con el campo magnético de la onda

incidente perpendicular al plano de incidencia) y el segundo con los modos transversales eléctricos

(modo TE o polarización-s, con el campo eléctrico de la onda incidente perpendicular al plano de

incidencia), tal y como se ilustra en la Figura 2.4:

Figura 2.4: Representación del fenómeno de reflexión y transmisión de una onda plana monocromática trans-

versal eléctrica TE (izquierda) y transversal magnética TM (derecha) entre dos medios. El medio superior está

definido por ε2 y el inferior por ε1.

Se busca, pues, las relaciones existentes entre las amplitudes de los campos eléctricos incidentes, refle-

jados y transmitidos de una onda tal que se cumplan las condiciones de contorno de los campos en la

intercara entre dos medios para los modos TE y TM.

Polarización-p (modos TM)

En el caso de una onda incidente transversal magnética (TM), los vectores correspondientes a los

campos magnéticos son paralelos a la intercara (perpendiculares al plano de incidencia). Siguiendo un

razonamiento similar al caso anterior, la continuidad de las componentes tangenciales proporciona las

siguientes relaciones:

H0i +H0r = H0t (2.5)

E0icosθ1 − E0r cos θ1 = E0t cos θ2 (2.6)

Para la polarización-p las únicas componentes no nulas son Ex, Ez y Hy. Las ecuaciones que gobiernan

dicha configuración son:

Ex = − i

ωε0εr

∂Hy

∂z
Ez = − kx

ωε0εr
Hy (2.7)
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La ecuación de onda para esta configuración es:

∂2Hy

∂z2
+ (

ω2

c2
ε− k2

x)Hy = 0 (2.8)

Para una onda electromagnética armónica plana ~E(x, y, z) = ~E(z)eikxx, se obtiene para las condiciones

del modo TM que:

Hy(z) = A2e
ikxx−k2z Ex(z) =

iA2

ωε0ε2
k2e

ikxx−k2z Ez(z) = − A1kx
ωε0ε2

eikxx−k2z (2.9)

Estas soluciones corresponden a la región superior a la intercara. Para la región inferior a esta:

Hy(z) = A1e
ikxx+k1z Ex(z) = − iA1

ωε0ε1
k1e

ikxx+k1z Ez(z) = − A1kx
ωε0ε1

eikxx+k1z (2.10)

En donde ki es la componente del vector de onda perpendicular a la intercara entre los dos medios. Su

rećıproco, define la longitud de decaimiento evanescente de los campos perpendiculares a la interfase.

La continuidad de Hy y εiEz en la intercara conduce a dos condiciones:

A1 = A2
k2

k1
= −ε2

ε1
(2.11)

Por lo tanto, la parte real de la función dieléctrica del medio metálico debe ser negativa, <(ε1) < 0, si

la función del medio dieléctrico ε2 es positiva. Es decir, las ondas superficiales se producen únicamente

en la interfaz entre materiales con signo opuesto de la parte real de sus funciones dieléctricas. La

expresión para el campo magnético debe satisfacer la ecuación de ondas, por consiguiente:

k2
1 = k2

x −
ω2

c2
ε1 k2

2 = k2
x −

ω2

c2
ε2 (2.12)

Con estas relaciones y las condiciones anteriores, la relación de dispersión de los plasmones de superficie

que se propagan a lo largo de una intercara entre dos medios materiales resulta:

kx =

√
ε1ε2

ε1 + ε2

ω

c
(2.13)

Esta expresión es válida tanto para medios materiales con y sin atenuación, es decir, tanto para valores

reales como complejos de la función eléctrica. Por tanto, para que se produzcan ondas en superficie, la

relación de dispersión para kx debe tomar valores reales en la intercara. Dicha condición se verifica si

tanto la suma como el producto de las funciones dieléctricas son negativos:

ε1(ω) · ε2(ω) < 0 (2.14)

ε1(ω) + ε2(ω) < 0 (2.15)
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Polarización-s (modos TE)

En este caso, los vectores correspondientes a los campos eléctricos son paralelos a la intercara (perpen-

diculares al plano de incidencia). El campo magnético está dirigido de forma que el vector de Poynting

apunte en la dirección del vector de onda ~k. La continuidad de la componente tangencial en la interfase

requiere que:

E0i + E0r = E0t (2.16)

−H0icosθ1 +H0r cos θ1 = −H0t cos θ2 (2.17)

Para esta configuración las únicas componentes no nulas sonHx,Hz y Ey. Las ecuaciones que gobiernan

dicha configuración son:

Hx =
i

ωµ0

∂Ey
∂z

Ez =
kx
ωµ0

Ey (2.18)

La ecuación de onda para esta configuración es:

∂2Ey
∂z2

+ (
ω2

c2
ε− k2

x)Ey = 0 (2.19)

Para la onda resultante de esta ecuación, siguiendo el mismo procedimiento que en el caso anterior, la

continuidad de Ey y Hx en la interfaz resulta:

A1(k1 + k2) = 0 (2.20)

Dado que el vector de onda en la superficie tiene parte real positiva, esta condición solo se verifica en

caso de que A1 = 0, por lo que A1 = A2 = 0. En conclusión, la excitación de plasmones SPP solo se

produce para modos de polarización TM.

2.1.3 Función dieléctrica en metales

Las condiciones encontradas para los materiales que forman la intercara para la excitación SPP (úni-

camente para los modos TM) son muy restrictivas para sus funciones dieléctricas, las cuales deben

cumplir que si uno de los medios tiene una parte real de su función dieléctrica negativa, la correspon-

diente al otro medio deberá ser positiva. Esta condición se cumple en general para intercaras metal

dieléctrico en un rango estrecho de longitudes de onda. En la Figura 2.5 se muestran los valores ex-

perimentales de las funciones dieléctricas del oro y la plata, utilizados t́ıpicamente en plasmónica. La

principal caracteŕıstica en estos metales es que la parte real de su función dieléctrica es negativa y su

valor absoluto crece al aumentar la longitud de onda considerada. Esta propiedad resulta fundamental

para la excitación de plasmones de superficie. Esta respuesta dieléctrica, t́ıpica de los metales, queda

descrita de forma cualitativa con el modelo de Drude [24].
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Figura 2.5: Comparativa entre la parte real y la parte imaginaria para la plata (Ag) y el oro (Au). Los datos

representados para estos metales se han obtenido a partir de los valores experimentales de la referencia [25].

2.1.4 Caracteŕısticas de SPPs en intercaras metal-dieléctrico

En este apartado se van a describir las caracteŕısticas principales de los plasmones SPP que se pue-

den excitar en una intercara metal-dieléctrico como son su longitud de penetración, enerǵıa para su

excitación, aśı como su distancia de propagación.

Vector de onda

Consideremos, por cuestiones de simplicidad, que el medio incidente es un dieléctrico con función

dieléctrica εd positiva y real. Por otro lado, el metal se va a caracterizar por una función dieléctrica

compleja

εm = ε′m + iε′′m (2.21)

Donde la parte imaginaria ε′′m da cuenta de las pérdidas asociadas con la dispersión electrónica en la

superficie del metal (pérdidas óhmicas). El vector de onda en la dirección de propagación (2.13) es

un número complejo kx = k′x + ik′′x , cuya parte real k′x determina la longitud de onda del plasmón

de superficie, mientras que la parte imaginaria k′′x da cuenta del amortiguamiento que experimenta a

medida que se propaga en la interfaz. Si se asume que el módulo de la parte imaginaria de la función

dieléctrica del metal es mucho menor que la parte real (como ocurre para el oro y la plata entre los

500 y 1000 nm), es decir, |ε′′m| � |ε′m|:

kSPP = kx = k′x + ik′′x
∼=

√
ε′mεd
ε′m + εd

ω

c
+ i

√
ε′mεd
ε′m + εd

ε′′mεd
2ε′m(ε′m + εd)

ω

c
(2.22)

Esta ecuación se denomina relación de dispersión del plasmón SPP, en virtud de la cual, la longitud

de onda del plasmón de superficie viene dada por:

λSPP =
2π

k′x
∼=

√
ε′m + εd
ε′mεd

λ0 (2.23)

Donde λ0 es la longitud de onda de la fuente de luz empleada en el vaćıo (2πc/ω).
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Distancia de propagación

La distancia de propagación del plasmón vendrá dada por la parte imaginaria del vector de onda k′′x ,

siendo ésta responsable de la atenuación exponencial (amortiguamiento óhmico) de la amplitud del

campo eléctrico en la dirección de propagación del plasmón. En efecto, esta decae a una fracción de

1/e de su amplitud inicial para 1/k′′x , o lo que es lo mismo:

L =
1

2k′′x
=
c

ω

ε′m(ε′m + εd)

ε′′mεd

√
ε′m + εd
ε′mεd

(2.24)

Figura 2.6: Distancia de propagación de los plasmones de superficie a distintas longitudes de onda a lo largo

de la intercara.

En la expresión (2.24) del vector de onda del plasmón de superficie se observa que la parte imaginaria

de la función dieléctrica del metal ε′′m es la que proporciona una componente imaginaria en el vector

de onda del plasmón SPP. Debido a la absorción del medio metálico, la distancia de propagación de

los modos plasmónicos en una interfase metal-dieléctrico es pequeña (en la práctica se extienden hasta

las decenas de micras). Por citar unos casos ampliamente empleados en la literatura al respecto, en el

caso de un sistema oro-agua o plata-agua, la distancia de propagación del plasmón de superficie en el

visible vaŕıa entre algunas decenas y 200 micras, como se ilustra en la Figura 2.6.

Longitud de penetración

La penetración de los campos en los materiales que rodean la intercara, esto es, el metal y el dieléctrico,

se obtiene de la expresión del vector de onda del plasmón de superficie (2.22). Considerando la dirección

perpendicular al plano en el cual se propaga el plasmón de superficie, la relación entre el vector de

onda total y esta componente perpendicular que da cuenta de la penetración es:

εdk
2
0 = k2

SPP + k2
z,d εmk

2
0 = k2

SPP + k2
z,m (2.25)
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El vector de onda del plasmón de superficie-polaritón se encuentra en el plano del vector de onda.

Este siempre excede el vector de onda de un fotón propagándose por un medio dieléctrico, esto es,

kSPP > εdk
2
0, por lo que la componente z del vector de onda en ambos medios toma valores imaginarios,

por ello, se produce una caida exponencial de los campos con la distancia de la intercara en ambos

medios. Al combinar (2.25) con la parte real de la relación de dispersión (2.22), se obtiene la profundidad

de penetración de los campos en el dieléctrico, δd, y en el metal, δm:

δd =
1

kz,d
=

1

k0

∣∣∣∣ε′m + εd
ε2
d

∣∣∣∣1/2 (2.26)

δm =
1

kz,m
=

1

k0

∣∣∣∣ε′m + εd
ε′2m

∣∣∣∣1/2 (2.27)

A modo de ejemplo, la Figura 2.7 muestra la longitud de penetración de un plasmón SPP en el metal

y el dieléctrico para intercaras oro/agua y plata/agua en función de la longitud de onda de excitación.

Figura 2.7: Longitud de penetración de un SPP en dieléctrico (δd) y en metal (δm) como función de la

longitud de onda de excitación. En el cálculo, se tomó una solución acuosa como medio dieléctrico nd=1.33 y

como metales plata y oro.

2.1.5 Relación de dispersión y condición de excitación

Como se ha introducido en el último apartado, la ecuación (2.22) recibe la denominación de relación de

dispersión, y básicamente relaciona la longitud de onda del modo SPP con su enerǵıa. En la figura 2.8

se incluyen la relación de dispersión t́ıpica de plasmones de superficie junto con la de la onda plana en

el vaćıo o en un medio dieléctrico. Debe hacerse notar que para que se produzca de forma eficiente la

excitación de plasmones de superficie, debe producirse una transferencia de momento lineal del fotón

al plasmón, a través de la transferencia del vector de onda correspondiente.
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Por consiguiente, los plasmones de superficie no pueden excitarse mediante iluminación de luz di-

recta a la superficie del metal desde el vaćıo (o aire), ya que no se satisface la conservación de la

enerǵıa y el momento para ωluz = ωSPP y kluz = kSPP . Sin embargo, si el medio incidente es un

dieléctrico caracterizado por su función dieléctrica nd =
√
εd la relación de dispersión de este fotón

será la recta ω = ckx/nd, de manera que existirá una condición en la que se produzca el corte con la

curva de dispersión del plasmón de superficie, permitiendo a esa enerǵıa la excitación del plasmón de

forma resonante.

Figura 2.8: Relación de dispersión del plasmón SPP (ĺınea continua azul), de la luz en vaćıo (ĺınea discontinua

roja) y en un dieléctrico de ı́ndice de refracción nd (ĺınea discontinua verde). La ĺınea discontinua horizontal

indica el ĺımite asintótico de la relación de la relación de dispersión para el SPP. La interesección de la relación

de dispersión de la luz en el dieléctrico con la curva de dispersión del SPP se corresponde con la condición de

excitación resonante del plasmón de superficie.

En este punto hay que hacer notar que dada la dependencia con la parte real de la función dieléctrica

de la componente paralela del vector de onda kSPP , en la práctica no es posible excitar los plasmones

directamente desde el dieléctrico, dado que en general kd < kSPP . Este escenario solo seŕıa posible

cuando la proyección paralela a la superficie del vector de onda incidente fuese igual al vector de onda

del plasmón SPP:

k0nd sen θi = kSPP =

√
ε′mεd
ε′m + εd

ω

c
(2.28)

Dado que en general |ε′m| � |εd|, esto solo va a lograrse en condición de incidencia rasante, lo cual en la

práctica no es posible realizar. En su lugar, para excitar plasmones SPP se consideran configuraciones

alternativas para excitar estos plasmones. Una de estas configuraciones es la configuración Krestchman,

base de muchos sensores plasmónicos, la cual se describe en el siguiente apartado.
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2.1.6 Excitación SPP mediante reflexión interna total frustrada

Una condición necesaria para la excitación de plasmones de superficie es que la componente paralela

a la superficie del vector de onda de la luz incidente coincida con la del correspondiente del plasmón

de superficie. Existen varias estrategias experimentales para excitar plasmones de superficie mediante

ondas planas, tales como la configuración Otto [19], la configuración Kretschmann [20], aśı como con

el uso de redes de difracción. A continuación, se detalla la configuración Kretschmann.

En 1971, Kretschmann [20] desarrolló un método para una nueva familia de sensores basados en

la excitación de plasmones de superficie, muy utilizado en la actualidad y que se ilustra de forma es-

quemática en la Figura 2.9. Se trata de considerar una fina capa de metal (normalmente oro) sobre un

prisma de vidrio, sobre el que se hace incidir luz, tal y como se muestra en la figura. El medio sensado,

frecuentemente disoluciones acuosas de función dieléctrica εd en aplicaciones de sensores plasmónicos

biológicos, se encuentra en contacto, por encima, sobre la capa metálica. La incidencia de luz se realiza

de tal manera que, sin la presencia del metal, se operase bajo condiciones de reflexión total. Para

cierta polarización de la onda plana, longitud de onda y ángulo de incidencia, la condición de reflexión

total podrá frustrarse, debido a la excitación de plasmones SPP en las intercaras metal-dieléctrico.

Para excitar un plasmón de superficie en la intercara metal-dieléctrico, la onda evanescente creada

en la intercara vidrio-metal tiene que atravesar la capa metálica. En esta configuración, si la capa de

metal es demasiado fina, el plasmón obtenido no resulta eficiente para el sensado. Por el contrario,

si la lámina es demasiado gruesa, no se consigue excitar plasmones de superficie debido a la fuerte

absorción del metal.

Figura 2.9: Esquema de la configuración Kretschmann, base de las plataformas de sensado plasmónicas.

La resonancia de plasmones de superficie en esta configuración se pone de manifiesto como un mı́nimo

en la curva de reflectancia en función del ángulo de incidencia (notar que al variar el ángulo de inci-

dencia, vaŕıa la componente paralela del detector de onda de la luz incidente). Este mı́nimo, responde

a la conversión de fotones incidentes en plasmones de superficie que llevan la enerǵıa a lo largo de la

intercara metal-dieléctrico.
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En la configuración Kretschmann, la excitación de plasmones de superficie se caracteriza por em-

plear un prisma con una cosntante dieléctrica εp > εd, para aśı aumentar el valor del vector de onda

de la luz incidente hasra poder igualar el valor del vector de onda del plasmón de superficie. En estas

condiciones, a través del ángulo de incidencia y/o la enerǵıa de la luz incidente se logra sintonizar la

excitación del plasmón resonante en la intercara metal-dieléctrico. Dependiendo de si dicha sintoniza-

ción se realiza con atendiendo al ángulo de incidencia de la luz o con su longitud de onda, se habla

de sintonizar con resonancia angular o espectral. En el caso del acoplamiento mediante un prisma, la

componente paralela del vector de ondas de la luz vendrá dada por:

kx,luz =
2π

λ

√
εp sen θ ∼= k0

√
εmεd
εm + εd

(2.29)

Luego el vector de onda, o el ángulo, para el que se produzca el plasmón de superficie estará estrecha-

mente vinculado a variaciones de la función dieléctrica del medio.

Las figuras 2.10 y 2.11 sirven para ilustrar el principio de funcionamiento de los sensores plasmónicos.

En concreto, la Figura 2.10 muestra el esquema de la reflectancia para una fuente de luz a 800 nm en

función del ángulo de incidencia, y la Figura 2.11 ilustra la reflectancia para un ángulo de incidencia

fijo de 65◦ en función de la longitud de onda empleada, en ambos casos con luz incidente en polariza-

ción-p (TM) en geometŕıa Kretschmann para un sistema formado por un prisma de vidrio (n=1.55),

una lámina de oro de 50 nm y una disolución acuosa de ı́ndice de refracción variable. En la Figura

2.10, se incluye además la reflectancia del sistema para polarización-s (TE).

Figura 2.10: Reflectancia en geometŕıa para luz incidente de 800 nm en geometŕıa Kretschmann, para un

sistema con un prisma de vidrio (n=1.55), una lámina de oro de 50 nm y una disolución acuosa. Las tres

curvas continuas se corresponden con las simulaciones para luz incidente en polarización-p (TM) para diso-

luciones caracterizadas por su ı́ndice de refracción: 1.33(azul), 1.34 (verde) y 1.35 (rojo). Los resultados para

polarización-s (TE) para los distintos ı́ndices de refracción se superponen en la ĺınea discontinua.
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Figura 2.11: Arriba: reflectancia para ondas TM en geometŕıa Kretschmann (prisma de cuarzo, lámina de oro

de 50 nm, ángulo de incidencia θ =65◦), para sensar disoluciones acuosas de ı́ndice de refracción variable. Se

pone de manifiesto la fuerte dependencia de la posición del máximo de excitación del plasmón de superficie

con la longitud de onda de la fuente empleada. Abajo: evaluación de la intensidad de campo para distintas

longitudes de onda: (1) 658 nm, (2) 698 nm y (3) 738 nm. Se observa que la interacción con el medio es máxima

cuando se excita los plasmones SPP de forma resonante.

En la Figura 2.10 se observa como a medida que aumenta el ı́ndice de refracción de la disolución

acuosa, el mı́nimo en el espectro de reflectancia, debido a la absorción de enerǵıa por la excitación

de los plasmones SPP, se desplaza hacia ángulos de incidencia mayores. La posición del mı́nimo se

corresponde con la excitación resonante del plasmón de superficie. Por otro lado, en la Figura 2.11 se

observa que a medida que aumenta el ı́ndice de refracción de la disolución, el mı́nimo de resonancia se

desplaza hacia longitudes de onda mayores.

Es importante resaltar que el sensado se realiza a través de la interacción entre el campo evanes-

cente en la intercara metal-disolución, en donde la función dieléctrica del medio juega un papel clave.

Por consiguiente, la respuesta óptica que se ilustra en estas figuras solo se va a ver afectada si existen

variaciones del medio en contacto con el metal, en la región delimitada por la longitud de penetración

del campo evanescente del plasmón de superficie (del orden de cientos de nanómetros). Es decir, se

trata de una sonda local sensible a lo que suceda solamente en las proximidades de esta intercara.

Este hecho se ilustra en las evaluaciones de campo evanescente de la Figura 2.11, el cual se exalta en

condiciones de excitación resonante.
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Al respecto de la sensibilidad de estos sensores plasmónicos, los sencillos ejemplos ilustrados en estas

figuras, muestran sensibilidades de aproximadamente 80◦/RIU (para la Figura 2.10)y 3000 nm/RIU

(para la Figura 2.11). Estas sensibilidades son suficientes para identificar la adsorción de moléculas,

tales como protéınas o distintos biomarcadores presentes en enfermedades canceŕıgenas, en superfi-

cies de metales funcionalizadas adecuadamente. Lo descrito anteriormente constituye el fundamento

de operación de muchos de los llamado biosensores plasmónicos, en los que es importante conocer la

longitud de penetración para realizar el sensado local en base a la interacción del campo evanescente

del plasmón SPP a pequeñas variaciones del ı́ndice de refracción de los compuestos (virus, protéınas,

aminoácidos, etc) presentes en la disolución acuosa.

22



Caṕıtulo 3

Onda superficiales de Bloch BSW

En este caṕıtulo se presentan conceptos fundamentales relacionados con la excitación de ondas superfi-

ciales de Bloch en cristales fotónicos truncados. Asimismo, se describe una plataforma basada en éstas

para el sensado de moléculas quirales en disolución. Dada la complejidad de las estructuras multicapa

utilizadas, las soluciones anaĺıticas al problema planteado son dif́ıciles de obtener, con lo que en este

caso la evaluación directa de la respuesta fotónica mediante método de elementos finitos resulta muy

interesante para ilustrar la fenomenoloǵıa correspondiente. Las distintas evaluaciones que se muestran

en este caṕıtulo se han realizado mediante un estudio en frecuencia mediante el método de elementos

finitos en combinación con el método de transferencia de matrices y condiciones de contorno periódicas

de Floquet, a través del módulo WaveOptics de COMSOL Multiphysics.

3.1 Ondas BSW en cristales fotónicos truncados

Un cristal fotónico es un material estructurado de manera que su función dieléctrica vaŕıa periódica-

mente en el espacio. Su caracteŕıstica principal es que condicionan la propagación de ondas electro-

magnéticas de un modo similar al que la periodicidad de un cristal semiconductor afecta al movimiento

de los electrones. Aśı, los cristales fotónicos presentan bandas de enerǵıa permitidas y prohibidas para

la propagación de ondas electromagnéticas de ciertas longitudes de onda, estas últimas denominadas

(PGB, del inglés photonic band gap). Dependiendo de si la estructuración es en una, dos o tres dimen-

siones, se habla de cristales fotónicos 1D, 2D o 3D (ver Figura 3.1). Más concretamente, los cristales

fotónicos 1D (1DPC), también conocidos como espejos de Bragg, consisten en apilamientos regulares

de capas dieléctricas con variación periódica del ı́ndice de refracción en una única dimensión. Estas

estructuras presentan una banda de reflexión (banda prohibida) para un rango de enerǵıa para las

ondas planas electromagnéticas que se hagan incidir sobre ella.
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Figura 3.1: De izquierda a derecha: cristal fónico 1D, cristal fotónico 2D y cristal fotónico 3D. Cada color

indica un material con ua función dieléctrica distinta. Ilustración realizada con COMSOL Multiphysics.

Consideremos, bajo propósito ilustrativo, un cristal 1DPC crecido sobre vidrio (nin =1.55) formado

por el apilamiento de 10 capas de 100 nm de espesor cada una, alternando dos materiales transpa-

rentes de alto ı́ndice de refracción, como es el óxido de tántalo nTa2O5
=2.06, y otro de bajo ı́ndice de

refracción, como el óxido de silicio (nSiO2=1.45), como se muestra en la Figura 3.2.

Figura 3.2: Cristal fotónico compuesto por 5 pares de capas (SiO2 y Ta2O5, ı́ndices de refracción y espesor

indicados en la figura). La luz incide (en la figura en polarización-s) desde un medio dieléctrico con ı́ndice de

refracción nin =1.55 y emerge del cristal fotónico a un medio con ı́ndice de refracción nout=1.

Si hacemos incidir luz visible sobre este 1DPC, directamente sobre la multicapa (desde aire, nin=1.00)

para distintos ángulos de incidencia, los mapas de reflectancia que se encuentran, dependiendo del

estado de polarización de la luz TE o TM (campo eléctrico o magnético incidente perpendicular al

plano de incidencia, respectivamente), se muestran en la Figura 3.3.
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Figura 3.3: Mapa de reflectancia 1DPC de la figura 3.2 con incidencia desde vaćıo nin =1.00, para distintas

longitudes de onda y ángulos de incidencia. A la izquierda para polarización-s (TE) y a la derecha para

polarización-p (TM).

En la Figura 3.3 se muestra que, con independencia de la polarización de la onda, el 1DPC presenta

una banda prohibida de longitudes de onda, en este caso entre 600 y 800 nm, que se manifiesta con

valores altos de reflectancia en este intervalo. La anchura de esta banda prohibida se puede ajustar a

través del contraste de ı́ndice de refracción de las capas de bajo y alto ı́ndice. Por otro lado se observa

que la banda prohibida se desplaza (dispersa) hacia mayores enerǵıas (menores longitudes de onda) al

aumentar el ángulo de incidencia de la luz. Asimismo se observa que los detalles de la respuesta del

cristal fotónico dependen de la polarización del haz incidente.

Para el caso en que la incidencia se haga desde el vidrio, la situación es diferente (ver figura 3.4).

Además de la banda de alta reflexión, a partir de un ángulo cŕıtico determinado (40◦), aparece una

zona de reflexión interna total (TIR, acrónimo del inglés total internal reflection), independientemente

de la longitud de onda y de la polarización de la onda incidente.

Figura 3.4: Mapa de reflectancia correspondiente a la multicapa 1DPC de la Figura 3.2, con incidencia desde

de vidrio nin =1.55, para distintas longitudes de onda y ángulos de incidencia. A la izquierda para polarización-

s(TE) y a la derecha para polarización-p(TM). Se aprecia la condición del ángulo cŕıtico de incidencia para

40.2◦
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La condición que fija el ángulo ĺımite o ángulo cŕıtico, para la reflexión total está dada por el máximo

vector de onda que se puede propagar en el medio exterior:

kin = k0nin sen θcri = k0nout (3.1)

Esto es, la onda que emerge al medio superior se refleja por completo y se transmite rasante a la

intercara de la última capa del cristal fotónico con el medio de sensado. El ángulo cŕıtico para dicho

fenómeno, se produce para:

θcri = arc sen

(
nout
nin

)
(3.2)

Que en el caso del cristal fotónico simulado resulta θcri=40.2◦, como se observa en la Figura 3.4. Para

ángulos de incidencia mayores que este, se produce la reflexión total, con independencia del estado

de polarización del haz incidente. El campo eléctrico en el vaćıo no decae de forma abrupta cuan-

do kin > k0nout, sino que la componente perpendicular al plano del campo eléctrico (en este caso

la dirección del eje z), toma valores imaginarios, esto es, existe una componente evanescente que se

atenúa exponencialmente en la dirección perpendicular al sistema multicapa. En este punto hay que

hacer notar que en la región donde la banda prohibida del cristal fotónico 1D se superpone con la

región de reflexión interna total, la luz sufre una doble reflexión. Este hecho singular puede explotarse

para guiar la luz en la intercara truncada del cristal fotónico. Para dicho propósito se hace necesario

diseñar un sistema multicapa en el que aparezca un estado defecto en la intercara entre el cristal

fotónico y el medio dieléctrico sobre el que se realiza el sensado. Un defecto es una capa de diferente

espesor y/o ı́ndice de refracción que altera la periodicidad del cristal fotónico, siendo esta ruptura de

la condición periódica [26] la responsable de la propagación de ondas evanescentes a lo largo del mismo.

En una multicapa finita, es posible excitar con luz monocromática las llamadas ondas de superfi-

cie de Bloch (BSW, acrónimo de Bloch Surface Wave), empleando un diseño experimental basado en

la configuración Kretschmann descrito en el caṕıtulo anterior. La simetŕıa de un cristal 1DPC en en

plano xy, junto con el doble confinamiento en la dirección z, asegura la condición para el guiado de

luz en la superficie del cristal fotónico truncado. El acoplamiento de la onda incidente con las ondas

de superficie se realiza a partir, bien a través de las pérdidas óhmicas del cristal fotónico (debido a

posibles imperfecciones de las capas que se reflejen como pequeñas absorciones en la parte imaginaria

de su función dieléctrica), bien a través de la posible absorción del medio en contacto con la última

superficie del cristal fotónico truncado. La Figura 3.5 muestra un ejemplo de cristal fotónico truncado,

formado por una estructura multicapa SiO2/Ta2O5/SiO2/Ta2O5 con espesores de 230 y 75 nm, para

las capas de SiO2 y Ta2O5, respectivamente, con otra estructura encima consistente en una capa de

210 nm de espesor de SiO2 que incorpora una fina capa de 9 nm de Ta2O5. Esta última estructura

trunca la periodicidad de la multicapa inicial.
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Figura 3.5: Arriba: Esquema de 1DPC truncado. Abajo: Mapa de reflectancia para distintas longitudes de

onda y ángulos de incidencia obtenido en configuración Kretschmann con incidencia desde el sustrato de vidrio

(n=1.55) para sensado de medio acuoso (n=1.33). Para luz polarizada TE y a la derecha con luz polarizada

TM.

Al evaluar el mapa de reflectancia en configuración Krestchmann para varios ángulos de incidencia

en función de la longitud de onda (Figura 3.5), la reflectancia para ángulos de incidencia mayores del

ángulo cŕıtico (es decir, más allá de la condición de reflexión total interna) presenta un mı́nimo estrecho

que se dispersa con el ángulo de incidencia, es decir, con el vector de onda de la luz incidente. Este

mı́nimo está asociado con la transferencia de enerǵıa de la onda plana incidente a una excitación de

superficie denominada onda de superficie de Bloch BSW, la cual se propaga a lo largo de la superficie

del cristal fotónico truncado con un vector de onda kBSW que viene dado por la expresión:

kBSW = k0nin sen θBSW (3.3)

La primera descripción experimental de estos modos data de 1978 (Yeh, Yarif y Cho). Las ondas de

Bloch en superficie son, en esencia, modos electromagnéticos que pueden acoplarse a las intercaras

que conforman la estructura mutilcapa periódica de un cristal fotónico truncado, bajo las condiciones
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de excitación que se han descrito anteriormente. En concreto, como se ilustra en las figuras 3.3, 3.4

y 3.5, los modos BSW se pueden excitar tanto con luz transversal eléctrica (TE) como transversal

magnética (TM), presentando esquemas de dispersión distintos. Finalmente, mencionar que, al igual

que ocurre con la excitación de plasmones SPP, en general, la excitación de ondas BSW está ligada a

una exaltación del campo evanescente a través del modo excitado. La Figura 3.6 muestra la distribución

del campo eléctrico en la multicapa del cristal fotónico truncado anterior, en el que se ha añadido una

capa de 8.9 nm de espesor con el objetivo de exaltar el campo evanescente en la última intercara. El

medio sobre el que se realiza el sensado es aire (nout =1.00) en condiciones de excitación resonante de

un modo BSW para un ángulo de incidencia θi =65◦ y una longitud de onda incidente λ0 =400 nm.

Figura 3.6: Izquierda: Distribución de la intensidad del campo eléctrico en una estructura multicapa. Derecha:

Perfil de intensidad del campo eléctrico obtenido para el plano transversal al cristal fotónico x=0.

3.2 Comparativa con plasmones de superficie

Los modos BSW se consideran la contrapartida fotónica a los plasmones de superficie SPP. En ambos

casos, si bien se trata de ondas de superficie, su naturaleza es completamente distinta. En el caso de

los SPP la localización del campo en la intercara metal-dieléctrico se debe a los valores negativos de

la función dieléctrica del metal para las longitudes de onda del visible, mientras que para las BSW,

la localización se debe a un fenómeno de interferencia. Dado que los fenómenos subyacentes a BSW y

SPP son bastante análogos, muchos de los conceptos desarrollados para estos últimos se han extendido

a los modos BSW. Ambos fenómenos son descritos por el comportamiento de una onda evanescente

superficial bajo las condiciones de contorno apropiadas. Para lograr su excitación, es necesario usar

algún tipo de artefacto que facilite el acoplamiento entre el momento y la enerǵıa de las relaciones de

dispersión de luz que los excita y la de los modos superficiales (mediante prismas, redes de difracción,

gúıas de onda, etc.). No obstante, existen una serie de diferencias:
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• Para un rango de longitudes de onda concreto, es posible seleccionar un material dieléctrico con

bajas pérdidas, esto es, caracterizado por una parte imaginaria de su función dieléctrica despreciable

frente a su parte real. Por ello, la distancia de propagación de las ondas de Bloch es, en general, mucho

mayor que la longitud de propagación de los plasmones de superficie, ya que estas están fuertemente

limitadas a la absorción del metal, como se observó en el caṕıtulo anterior. Para bajas pérdidas, los

mı́nimos que aparecen en los espectros de reflectancia asociados a la excitación de BSW son muy es-

trechos, lo cual es deseable a la hora de diseñar aplicaciones con una alta sensibilidad de detección.

• Las estructuras de los cristales fotónicos truncados pueden diseñarse de manera que se puedan excitar

BSW en un rango relativamente amplio de longitudes de onda. Estas pueden ir desde el infrarrojo al

ultravioleta cercano, con el fin de aprovechar el carácter transparente de los medios dieléctricos en

dicho rango de longitudes de onda.

• Otra caracteŕıstica especialmente distintiva de BSW frente a los SPP es que las primeras admiten la

excitación tanto con luz polarizada transversal eléctrica (TE) como con transversal magnética (TM).

• La posición del modo de superficie dentro de la banda prohibida puede configurarse mediante diseño

de la capa superior de la estructura periódica del cristal fotónico. En general, los modos de Bloch,

situados cerca del borde de la banda prohibida se presentan más localizados, lo que da lugar a campos

electromagnéticos más intensos, y consecuentemente mejores capacidades de detección. Entre otras co-

sas, esto permite separar las contribuciones de excitación volumétricas y de superficie en una muestra,

lo cual puede resultar muy atractivo para el diseño de aplicaciones de detección y sensado.

3.3 Sensado de moléculas quirales basado en BSW

Uno de los campos de aplicación de las ondas de Bloch en superficie más prometedores es el sensa-

do de moléculas quirales [27] en disolución. La naturaleza de muchos constituyentes de organismos

vivos (aminoácidos, protéınas, etc) presentan propiedades ligadas a su quiralidad. En este contexto,

la búsqueda de nuevas técnicas para el análisis de moléculas quirales es un campo en auge. Entre las

distintas aproximaciones a este propósito, las técnicas quiroópticas (fundamentalmente basadas en me-

didas de dicroismo circular) ofrecen una gran flexibilidad, a un bajo coste y mediante análisis rápidos.

No obstante, presentan poca sensibilidad, lo que limita su integración con sistemas microflúıdicos.

La espectroscoṕıa de dicroismo circular (CD) emplea luz circularmente polarizada como sonda pa-

ra evaluar excesos de un enantiómero determinado de una molécula quiral en una disolución, aśı como

su configuración y conformación. Su fundamente f́ısico reside en la diferencia en absorción para luz

circularmente polarizada levógira y dextrógira de moléculas quirales. No obstante, su integración en

sistemas microflúıdicos se encuentra limitada por su baja sensibilidad. Más espećıficamente, en cube-

tas ópticas tradicionales (con espesores del orden de 1-10 nm) a los microcanales de las tecnoloǵıas
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microfluñidicas chip-on-lab (con dimensiones del orden de 10-100 micras), el recorrido óptico dispo-

nible se reduce en dos órdenes de magnitud, lo cual hace que la sensibilidad estándar de las técnicas

basadas en dicroismo circular sea incapaz de analizar disoluciones en un tiempo y con fiabilidad realista.

Recientemente, han surgido diversas propuestas de plataformas basadas en los modos BSW, como

solución tecnológica a este problema. Principalmente, estas plataformas pueden sustentar ondas super-

ficiales quirales (para una longitud de onda determinada, capaces de acoplar simultáneamente modos

con polarización transversal eléctrica, TE, y magnética, TM) susceptibles de interaccionar con una

disolución con la que estén en contacto. Por otro lado, es previsible que la exaltación del campo en

superficie de estas ondas exalte, a su vez, su capacidad de sensado. Por estas dos razones, las ondas de

Bloch superficiales con cierta helicidad se denominan superquirales.

Las investigaciones con respecto a este campo de aplicaciones son muy recientes. Entre estas, hay

un proyecto conjunto fruto de la colaboración del Instituto de Ciencias Materiales de Sevilla (ICMS) y

el Politécnico de Milán (POLIMI). En este proyecto se ha propuesto una estructura de cristal fotónico

truncado como la que se muestra en la Figura 3.7.

Figura 3.7: Estructura multicapa de la plataforma de sensado de moléculas quirales en disolución a través de

la excitación de ondas de Bloch superquirales en superficie. Corteśıa de ICMS y POLIMI.

La posición concreta de la capa estrecha de Ta2O5 en la estructura se sintoniza para hacer coincidir la

enerǵıa y vector de onda posibles de los modos TE y TM excitados en esta plataforma. Como se ilustra

en las simulaciones de la Figura 3.8, al variar la posición de la capa estrecha de Ta2O5 se consigue

dispersar el modo TE, mientras que el modo TM se ve poco afectado por este parámetro.
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Para una posición concreta de esta capa es posible excitar, de forma simultánea, los modos TE y

TM para la estructura estudiada. Además, presentan exaltación del campo en superficie, como se

aprecia en la siguiente figura.

Figura 3.8: Reflexión total interna de los modos TE y TM, variando la posición de la capa defecto una distancia

∆ con respecto a la posición del diseño original.

Estas estructuras son muy prometedoras como transductores para plataformas microflúıdicas de sen-

sores de moléculas quirales en disolución. Se han fabricado en el ICMS y se han integrado en una

plataforma en configuración Krestchmann para su caracterización en el POLIMI. En la Figura 3.9 se

muestra la respuesta fotónica experimental TIR de los modos TE y TM y su simulación evaluada a

varias longitudes de onda en función del ángulo (es decir la dispersión de los modos en función de

su enerǵıa y vector de onda), poniendo de manifiesto la robustez de la metodoloǵıa empleada pa-

ra simular esta fenomenoloǵıa, dada la proximidad de la nube de datos experimentales y las curvas

correspondientes a las simulaciones, que se acentúa en torno a los mı́nimos de reflectancia.
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Figura 3.9: Medidas de reflectancia que muestran los modos TE (arriba) y TM (abajo) excitados en plataforma

experimental fabricada en ICMS. Medidas experimentales (puntos); simulaciones (ĺıneas continuas).
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Caṕıtulo 4

Excitación de modos superficiales

por electrones

En este caṕıtulo se estudian los modos de excitación plasmónicos a través del uso de electrones rápidos

en una serie de estructuras laminares de complejidad creciente. Poniendo de manifiesto dos fenómenos

radiativos caracteŕısticos: la radiación de transición y la radiación Cherenkov. Con la ayuda de COM-

SOL Multiphysics, se presentan distintas configuraciones ajustables que se prestan como fuentes de

radiación luminosa con el potencial para integrarse en dispositivos fotónicos.

4.1 Introducción

Las primeras evidencias de plasmones superficiales se obtuvieron mediante experimentos con haces de

electrones en los años 50 y 60 [28, 29]. Dado que un electrón que incide en una superficie metálica

opera como una fuente puntual de plasmones de superficie, el microscopio electrónico pudo abrir aśı

v́ıas para caracterizar los plasmones en superficie con una resolución, eso śı, limitada por el tamaño del

haz de electrones. Los microscopios electrónicos actuales, ya sean microscopios electrónicos de barrido

(SEM) o de transmisión (TEM), emplean de forma rutinaria haces de electrones que se enfocan a di-

mensiones subnanométricas. En estos sistemas, un haz de electrones ofrece una alternativa conveniente

de acoplarse a los plasmones a una resolución más alta, sin sufrir las limitaciones de la microscoṕıa

óptica. Debido a los recientes avances en nanofabricación, equipos de detección y el rendimiento del

instrumental de microscoṕıa electrónica, la excitación con haces de electrones ha pasado a ocupar una

posición cada vez más importante como método de caracterización de la amplia variedad de dispositi-

vos plasmónicos a longitudes del rango visible y menores [30,31].
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4.2 Excitación de plasmones mediante electrones rápidos

La descripción general de la producción y propagación de fotones en medios complejos puede obtenerse

de la solución de las ecuaciones de Maxwell con un término inhomogéneo, denominado fuente. Es el

caso, por ejemplo, del estudio del comportamiento radiativo y la excitación de modos de superficie por

electrones rápidos, con velocidades tanto no-relativistas, correspondientes a enerǵıas cinéticas menores

de 100 keV, hasta ultrarrelativistas, con enerǵıas cercanas a los 1000 keV. Esta circunstancia requiere

un tratamiento diferente con respecto a los estudios de excitación de modos superficiales con ondas

planas descritos en los caṕıtulos anteriores. La ecuación a resolver en este caso pasa a ser:

∇×∇ ~E(~r, ω)− ω2

c2
ε(~r, ω) ~E(~r, ω) = iωµ0

~J(~r) (4.1)

Este tipo de problemas se resuelve habitualmente por el método de diferencias finitas en dominio tem-

poral (FDTD) o método de Yee [32], ya que se erige como una técnica para el modelado computacional

de problemas electrodinámicos bastante eficiente. No obstante, debido a la complejidad de las estruc-

turas a representar y la necesidad de elección de un mallado preciso, el método de elementos finitos,

núcleo fundamental de COMSOL Multiphysics, ofrece una mayor libertad para definir dominios ela-

borados (tales como estructuras multicapa) con mayor precisión y un tiempo de cálculo mucho menor

para estructuras que el método de las diferencias finitas.

La excitación de plasmones de superficie con haces de electrones es un campo de estudio de gran

relevancia [32–36]. Estos constituyen una herramienta útil con la que estudiar la relación de dispersión

de nuevas estructuras plasmónicas, aśı como el estudio de fenómenos electromagnéticos [37, 38] tradi-

cionalmente restringidos a aplicaciones de la f́ısica de altas enerǵıas. En este trabajo, las casúısticas que

se evalúan son la excitación perpendicular y la excitación paralela de plasmones de superficie mediante

electrones [39]. En los ejemplos tratados se empleó plata como estándar operativo para describir la

respuesta de superficies metálicas.

4.2.1 Excitación perpendicular de plasmones de superficie por electrones

Consideremos un haz de electrones que incide desde el vaćıo sobre la superficie de un metal en incidencia

normal a la superficie (ver Figura 4.1). A la hora de reproducir las excitaciones electromagnéticas

producidas por un electrón, el término de fuente introducido en la ecuación (4.1) a resolver procede de

la densidad de corriente ligada al electrón, concebido como una carga puntual, en movimiento rectiĺıneo

uniforme, en la dirección normal a la superficie metálica considerada.

~j(~r, t)⊥ = −qv0δ(x)δ(y − y0 + v0t)δ(z)~uy (4.2)

En donde q es la carga del electrón, v0 la velocidad de dicha part́ıcula y las deltas de Dirac hacen

referencia al carácter puntual de la distribución de carga. En la práctica, el electrón en movimiento en
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COMSOL se describe como una distribución gaussiana de densidad de corriente con una desviación

estándar σ = 1 nm, mucho menor que las dimensiones de los dominios f́ısicos evaluados (del orden

de las decenas de nanómetros o mayores). Debido al interés de un estudio en frecuencia, mediante la

transformada de Fourier, la densidad de corriente del electrón en movimiento se introdujo en COMSOL

como se indica:

~j(~r, ω)⊥ ∼= −q
1√

2πσ2
e−x

2/2σ2 1√
2π
eiω(y−y0)/v0

1√
2πσ2

e−z
2/2σ2

~uy (4.3)

La densidad de corriente producida por un electrón en movimiento da lugar a campos electromagnéticos

en la dirección del eje de la trayectoria de la part́ıcula (eje y) y en la dirección perpendicular a la misma

(ejes x, z). Dado que el problema presenta simetŕıa de revolución con respecto a la trayectoria de la

part́ıcula, la simulación de estos campos se realizó con estudio en 2D para reducir considerablemente

el tiempo de cálculo mediante elementos finitos.

Figura 4.1: Representación esquemática de la incidencia normal de un electrón, viajando en vaćıo, sobre una

superficie metálica.

El campo resultante de este proceso se puede expresar como la suma de una solución particular E′ [40],

debido al movimiento del electrón, y una solución homogénea E a la ecuación de Helmholtz (4.2). Las

condiciones de contorno de este problema deben contemplar, pues, tanto la acción de los campos

electromagnéticos producidos por la carga en la superficie como la onda radiada:

Ex,0 + E′x,0 = Ex,m + E′x,m ε0Ey,0 + ε0E
′
y,0 = εmEy,m + εmE

′
y,2 k′x,iE

′
x,i + k′y,i = 0 (4.4)

En donde εm es la función dieléctrica del metal, k′2z,i + k2
r = εik

2 donde el sub́ındice i hace referencia

al medio pertinente y los supeŕındices denotan los valores correspondientes del vector de onda y los

campos eléctricos adicionales. Las condiciones de contorno (4.4) están integradas dentro de los métodos

del procedimiento de resolución de COMSOL Multiphysics al considerar una densidad de corriente

eléctrica, por lo que basta con considerar un dominio semi-infinito en los laterales del dominio a través

de PML (Perfect Matched Layers) para evitar fenómenos indeseados de reflexión en las caras laterales

y superior. La ecuación resultante de considerar las expresiones (4.1), (4.3) y (4.4) para el campo

eléctrico no tiene solución anaĺıtica. Sin embargo, con la ayuda del método de elementos finitos, puede

obtenerse la respuesta de los campos electromagnéticos generados. La Figura 4.2 muestra la simulación

de los campos inducidos en esta configuración para electrones incidentes de 50 y 500 keV.
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Figura 4.2: Representación esquemática de la producción simultánea de radiación de transición y excitación

de plasmones de superficie por incidencia normal de un electrón sobre una superficie metálica.

Podemos observar que, independientemente de la enerǵıa del electrón, se produce la excitación de

plasmones de superficie en la intercara metal-vaćıo. La magnitud de los campos electromagnéticos en

la intercara es mayor a menor enerǵıas del electrón. Por otro lado, en el vaćıo tiene lugar la propagación

de una onda electromagnética como consecuencia de las condiciones del problema, esto es, una onda

reflejada como consecuencia de la perturbación del colectivo electrónico en la superficie mediante

una part́ıcula cargada. Este fenómeno se conoce como radiación de transición, que tiene lugar si una

part́ıcula cargada pasa a través de la intercara entre dos medios con diferentes funciones dieléctricas,

debido al colapso del momento del dipolo eléctrico formado por el electrón y su carga imagen en el

dieléctrico. Este efecto fue predicho por [41] por Ginzburg y Frank en 1946 y observado por Goldsmith

y Jelly en metales [42]. Para metales bombardeados por electrones, la excitación de los plasmones

de superficie tiene lugar cuando la perturbación que supone la carga móvil se acopla al movimiento
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colectivo de electrones libres en la superficie metálica. Ritchie observó este efecto [43] en 1959, por

microscoṕıa EELS y proporcionó una primera prueba de la excitación de plasmones de superficie. En

las décadas posteriores, esta técnica se ha extendido a geometŕıas más elaboradas [44,45] y al estudio

de nanopart́ıculas [46]. La Figura 4.3 representa de forma esquemática la fenomenoloǵıa de excitaciones

producida por haces de electrones en incidencia normal a una superficie metálica.

Figura 4.3: Representación esquemática de la producción simultánea de radiación de transición y excitación

de plasmones de superficie por incidencia normal de un electrón sobre una superficie metálica.

4.2.2 Excitación paralela de plasmones de superficie por electrones

En esta nueva configuración, el término de fuente introducido en la ecuación a resolver procede de la

densidad de corriente producida por un electrón, concebido como una carga puntual, en movimiento

rectiĺıneo uniforme, paralelo a una distancia y0 (ver Figura 4.4) a la superficie metálica considerada.

~j(~r, t)|| = qv0δ(x− v0t)δ(y − y0)δ(z)~ux (4.5)

En donde q es la carga del electrón, v0 la velocidad de dicha part́ıcula y las distribuciones respectivas

hacen referencia al carácter puntual de la misma. Nuevamente, las distribuciones delta de Dirac se

implementaron como gaussianas con un parámetro de desviación estándar σ = 1 nm. Por último,

debido al interés de un estudio en frecuencia, mediante la transformada de Fourier y con la consideración

anterior, la ecuación (4.5) queda como:

~j(~r, ω)|| ∼= q
1√
2π
e−iω(x+x0)/v0

1√
2πσ2

e−(y−y0)2/2σ2 1√
2πσ2

e−z
2/2σ2

~ux (4.6)

Figura 4.4: Representación esquemática de un electrón viajando paralelo a una superficie metálica (Ag) a una

distancia y0.
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Para esta configuración, las condiciones de contorno para los campos electromagnéticos (es decir, con-

dición de continuidad de la componente paralela de E en la intercara), vienen dadas por las siguientes

expresiones [39]:

(Ex,vaćıo + Ex,haz)|y=0 = Ex,metal|y=0 (Hx,vaćıo +Hx,haz)|y=0 = Hx,metal|y=0 (4.7)

En este caso se puede encontrar una solución anaĺıtica al problema. Los campos generados por el haz

tienen estas expresiones [47]:

Ez =
kxq(1− β2)

2ε0v0kc
ei(kxx+kc|y−y0| Hz =

ωε0

kc
Ex (4.8)

Con kx = ω/v0, kc =
√
ω2/c2 − k2

x y β = v0/c es el parámetro de velocidad relativa. La densidad de

corriente producida por electrón en movimiento da lugar a campos electromagnéticos en la dirección

del eje de la trayectoria de la part́ıcula (eje x) y en las direcciones perpendiculares a la misma. A la

vista de la expresión 4.8, se obtiene que el electrón en su trayectoria genera una onda evanescente en

la intercara metal-dieléctrico que decae exponencialmente en la dirección perpendicular a la superficie

y que se propaga junto con el electrón. La figura 4.5 muestra varias simulaciones numéricas del mapa

de intensidad de campo eléctrico al problema planteado.

Figura 4.5: Simulaciones de campo eléctrico excitado a 345 nm (3.60 eV) producidas por electrones de 50 keV

y a la misma enerǵıa con electrones de 200 keV (fuera de la condición de excitación SPP) que viajan en el

vaćıo en una trayectoria paralela a la superficie del metal a una distancia de 10 nm.
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Con el fin de poder interpretar adecuadamente los mapas de intensidad de campo eléctrico simulados

en la figura 4.5 es necesario recordar que la excitación resonante de los plasmones de superficie sólo

se producirá cuando se cumplan las condiciones de transferencia de momento y enerǵıa adecuadas,

es decir, cuando se crucen las curvas caracteŕısticas de las relaciones de dispersión de los haces de

electrones y los plasmones de superficie. La figura 4.6 muestra una representación cualitativa de las

mismas.

Figura 4.6: Representación cualitativa de las relaciones de dispersión correspondientes a plasmones de super-

ficie SPP (azul) y haces de electrones de 200 keV (azul claro) y 50 keV (violeta) en trayectorias paralelas a la

superficie. También se incluye la relación de dispersión de luz en el vaćıo (ĺınea cont́ınua negra). La excitación

resonante de los plasmones de superficie por medio de estos haces de electrones se producirá en los puntos de

corte entre las respectivas relaciones de dispersión.

En esta configuración, dado que el vector de onda asociado al electrón tiene proyección en la superficie

del metal, es posible representar en una misma gráfica la relación de dispersión de los plasmones de

superficie y la de los electrones que sirven de excitación, cuya pendiente viene dada por la velocidad

(enerǵıa cinética del haz) y se deduce de la expresión para la enerǵıa relativista:

E = h̄ω = h̄v0k = h̄

√
1−

(
1

(Ec/m0c2) + 1

)2

ck (4.9)

En donde h̄ es la constante reducida de Planck, Ec la enerǵıa cinética del haz, m0c
2 la enerǵıa en

reposo de las part́ıculas consideradas (511 keV) para un electrón) y c es la velocidad de la luz en el

vaćıo. Como se ilustra en la representación de las relaciones de dispersión, la condición resonante para

la excitación de los plasmones de superficie viene determinada por el denominado punto de operación,

esto es, la intersección entre la relación de dispersión y la recta de dispersión correspondiente al haz

de electrones. Notar que el aumento de la enerǵıa cinética del haz de electrones conduce a un punto

de operación más bajo (es decir, a la excitación resonante de plasmones con menores enerǵıas).
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En la figura 4.5 se puede apreciar, que en el caso de electrones de 50 keV se va a producir excita-

ción resonante de plasmones a 345 nm, mientras que si los electrones viajan a 200 keV, dado que el

corte entre las correspondientes curvas de dispersión se desplaza hacia la recta asintótica de la luz

en vaćıo, la excitación resonante debe ocurrir a menores enerǵıas. A modo de resumen, la Figura 4.7

representa esquemáticamente las excitaciones producidas en la intercara vaćıo-metal por electrones que

viajen en una trayectoria paralela a dicha superficie.

Figura 4.7: Representación esquemática de la excitación de plasmones de superficie SPP por un haz de

electrones paralelo a la superficie.

En este punto hay que mencionar que esta configuración de excitación paralela de plasmones mediante

haces de electrones es una primera aproximación a una nueva familia de dispositivos ópticos integrados

que emplean haces de electrones como fuentes de luz para aplicaciones que tienen como objetivo trasla-

dar el estudio de fenómenos caracteŕısticos de la f́ısica de part́ıculas y altas enerǵıas con aproximaciones

experimentales t́ıpicas de la fotónica.

4.3 Excitación de radiación Cherenkov acoplada a SPP

En la década pasada, se produjeron avances prósperos en los campos de la electrónica, la fotónica y

la nanotecnoloǵıa, como sustrato fundacional para una metodoloǵıa prometedora a la hora de generar

radiación en el rango visible [48–50]. Entre estos estudios se puso de manifiesto el diseño para futuras

aplicaciones que se vertebraran sobre los fenómenos electromagnéticos en gúıas de onda con estructu-

ras periódicas nanométricas excitadas por haces de electrones. Mas aún, en similitud con la ĺınea de

este trabajo, se han establecido las bases para el futuro desarrollo de dispositivos en los que produ-

cir y sensar las propiedades de la radiación Cherenkov producida por un haz de electrones y pulsos

ópticos. Motivo por el cual, aún en el estado del arte, los aceleradores de electrones que operan con

estas estructuras fotónicas se postulan como principal baza para la producción de pulsos ultracortos de

attosegundos y la excitación de radiación Cherenkov. Todo ello, sin olvidar, la providente aportación

de las técnicas de manufactura que se han ido implementando en nanotecnoloǵıa.
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Todos estos estudios han propiciado el estudio, diseño de dispositivos y desarrollo de enfoques diversos

para la obtención de radiación Cherenkov, tales como el control de los ángulos de radiación Cherenkov

mediante cristales fotónicos con radiación de transición resonante [51], su verificación experimental

en metamateriales [52] varias décadas después del planteamiento de las hipótesis de Veselago [53] y

fenómenos tan exóticos como la obtención del corrimiento Doppler y la emisión de radiación Cherenkov

convencional en medios con ı́ndice de refracción negativo [54].

En el presente trabajo adaptamos los resultados obtenidos por la Universidad de Ciencia y Tecno-

loǵıa Electrónica de China [11, 55] a distintas estructuras de medios materiales caracterizadas por los

datos tabulados implementados dentro de las libreŕıas de COMSOL Multiphysics. En concreto, se

emplea un substrato de SiC debido a su fácil crecimiento en obleas y su alto ı́ndice de refracción en

la región del visible nSiC ∼ 3.2, junto con una lámina delgada de plata 20 nm. Posteriormente se

añade una capa de 20 nm de espesor de Ta2O5 para poner de manifiesto la posibilidad de sintoni-

zar los plasmones SPPs a una longitud de onda mayor. Para ello, dada la metodoloǵıa de COMSOL

Multiphysics, presentamos de forma escalable en este trabajo como se fue abordando el problema en

diferentes etapas.

4.3.1 Descripción cualitativa de la radiación Cherenkov

El segundo postulado de la Teoŕıa de la Relatividad Especial ha sido desde tiempo atrás objeto de

fascinación y estudio en diversas ĺıneas de investigación. No obstante, cuando el problema se traslada

a medios materiales, la situación no hace sino adquirir un cariz singular. Algunos fenómenos, y en

concreto el que vamos a desarrollar, como dećıa John Hubbell, aún proyectan una larga sombra -o luz

en realidad- a lo largo de la historia y el futuro de la f́ısica de la radiación. La radiación Cherenkov

debe, por tanto, abordarse desde la interdisciplinariedad que le confieren sus analoǵıas con fenómenos

f́ısicos conocidos, el formalismo matemático y la descripción cualitativa del mismo.

Supóngase un electrón en movimiento rectiĺıneo uniforme a través de un medio transparente, no ab-

sorbente (parte imaginaria de la función dieléctrica nula). En la vecindad de su recorrido, el campo

eléctrico de la carga en movimiento deformará las nubes electrónicas de los átomos del material, quedan-

do el medio polarizado momentáneamente en torno a la posición del electrón en movimiento. Cuando

este se desplace de una posición a otra a lo largo de su trayectoria, las nubes electrónicas recuperarán

su forma original. No obstante, mientras permanezcan deformadas, actuarán como dipolos elementales

orientados radialmente hacia afuera a la trayectoria del electrón. Cada región del espacio, a lo largo

de la trayectoria del electrón, recibirá un breve pulso electromagnético, por lo que esta part́ıcula actúa

como una fuente puntual de frentes de ondas esféricos cuyo origen se sitúa en su posición.
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Para obtener una imagen del fenómeno descrito en COMSOL Multiphysics, se implementó en una

primera fase como un estudio temporal:

εrε0
∂ ~E

∂t
−∇× ~H + σ ~E = − ~Je (4.10)

En donde la densidad de corriente eléctrica viene definida por el desplazamiento de un electrón en mo-

vimiento rectiĺıneo uniforme siguiendo la ecuación (4.5) y que se implementó como un pulso gaussiano:

~Je =
qv0

(
√

2πσ2)3
e−(x+x0−v0t)2/2σ2

e−y/2σ
2

e−z
2/2σ2

~ux (4.11)

Planteándose aśı dos escenarios posibles:

Bajas velocidades

A medida que el electrón se desplaza, los átomos del medio recuperarán su forma original. No obstante,

mientras permanezcan deformados, actuarán como dipolos elementales orientados radialmente hacia

afuera a la trayectoria del electrón. Cada región del medio, a lo largo de la misma, recibirá un breve

pulso electromagnético. Las ondas radiadas interfieren destructivamente. A distancias lejanas, el campo

resultante se anula y, por consiguiente, no se observan fenómenos de radiación.

Altas velocidades

Sin embargo, si la velocidad del electrón es superior a la velocidad de la luz en dicho medio, las ondas

emitidas radialmente en un punto lejano estarán en fase, produciéndose un campo resultante, observable

y con un cierto ángulo con respecto a la trayectoria de la part́ıcula. Empleando la construcción de

Huygens (Figura 4.8), la condición de coherencia tiene lugar cuando el electrón recorre una distancia

en el mismo tiempo que la luz viaja desde el punto inicial de la part́ıcula cargada al resultante de la

intersección de la recta tangente al frente de ondas y el segmento perpendicular a este, que pasa por

el punto inicial. El ángulo bajo el que se observa este fenómeno, denominado ángulo de Cherenkov, es

descrito por la siguiente expresión:

cos θc =
1

βn
(4.12)

En donde β es el parámetro de velocidad relativista y n el ı́ndice de refracción del medio material

transparente (en primera aproximación isótropo, homogéneo e infinito). Por lo que este estampido

electromagnético tendrá lugar cuando se verifique que:

βn > 1 (4.13)

De estas expresiones se deduce la existencia de una velocidad umbral para la emisión de radiación

Cherenkov (βmin = 1/n) y un ángulo máximo θc,max = arc cos(1/n), para n constante.
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Figura 4.8: Construcción de Huygens en un medio dieléctrico ante el paso de una part́ıcula cargada. A la

izquierda, la radiación emitida en cada punto interfiere destructivamente y no se aprecia en distancias lejanas.

A la derecha, la radiación emitida interfiere constructivamente en cada punto a lo largo de la trayectoria,

creándose un frente de ondas (onda de choque).

Figura 4.9: Mapas de la distribución de campos electromagnéticos generados por el movimiento de un electrón

con velocidad constante de β =0.41c (50 keV) y de β =0.94c (1000 keV) en un medio infinito, isótropo y

homogéneo caracterizado por su ı́ndice de refracción n=1.33.
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La figura 4.9 muestra la simulación de los mapas de la distribución de campos electromagnéticos gene-

rados por el movimiento de un electrón con velocidad constante de β=0.41c (50 keV) y para β=0.94c

(1000 keV) en un medio infinito, isótropo y homogéneo caracterizado por su ı́ndice de refracción n=1.33

(agua). Si la velocidad de la part́ıcula es menor que la velocidad de la radiación en el medio, los frentes

de onda producen interferencia destructiva. Si por el contrario la velocidad de la part́ıcula es mayor

que la velocidad de la radiación en el medio, los frentes de onda que va generando el electrón en su

trayectoria interferirán constructivamente, de manera que formará un frente de onda orientado tal co-

mo muestra la simulación. Mencionar que la estela que se observa en las figuras dejada por el electrón

en el eje de su trayectoria, es fruto de los tiempos de cálculo numérico y está relacionada con la im-

plementación del electrón, no como una part́ıcula puntual sino como un pulso gaussiano de densidad

de corriente.

4.3.2 Distribución espectral

La distribución que da cuenta del número de fotones Cherenkov emitidos por unidad de longitud y

distancia viene dada por:
d2N

dzdλ
= 2πα · 1

λ2

(
1− 1

β2n(λ)2

)
∝ 1

λ2
(4.14)

En donde α es la constante de estructura fina, con un valor aproximado de 1/137. Tal y como se apre-

cia en la Figura 4.10, se obtiene un valor máximo local de fotones emitidos, para medios materiales

transparentes, en la región del ultravioleta cercano (presentando varios máximos según el espectro de

ı́ndice de refracción del material, como en el caso del agua).

Figura 4.10: Distribución espectral del número de fotones Cherenkov emitidos por unidad de longitud de onda

y de distancia recorrida para un electrón.
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Esta curva pone de manifiesto la importancia en la elección de materiales dieléctricos para visuali-

zar la radiación Cherenkov, surgiendo aśı un interés en reproducir el fenómeno para longitudes de

ondas mayores acordes a las dimensiones de los dispositivos empleados.

4.3.3 Emisión Cherenkov en intercaras entre varios medios

Como se ha comentado, los resultados anteriores ponen de manifiesto las predicciones teóricas y los

experimentos realizados en 1934 por Sergei Vavilov, Pável Cherenkov, Ilya Frank e Igor Tamm [56]

y constatados a lo largo de las décadas posteriores a través de distintas ĺıneas de investigación y

aplicaciones experimentales [57–59]. Sin embargo, limitar la comprensión del fenómeno a un estadio

tan restringido no daŕıa cuenta de toda la fenomenoloǵıa tan exótica que puede llegar a ponerse de

manifiesto en aras de la reproducción de la radiación Cherenkov en estructuras fotónicas. Por ello, como

método ilustrativo de la complejidad de este fenómeno electromagnético, se muestra en la Figura 4.11

la distribución de los campos electromagnéticos en un sistema compuesto por tres medios homogéneos

para visualizar el papel determinante del ángulo limite de radiación Cherenkov y su efecto a la hora

de confinar el campo electromagnético radiado a través de distintas capas de materiales dieléctricos.

Figura 4.11: Un electrón con una enerǵıa cinética de 1000 keV viaja a lo largo de un material acuoso emitiendo

radiación Cherenkov con el ángulo indicado en la figura. Los campos electromagnéticos inciden en la primera

intercara propagándose en el interior de un cristal de cuarzo n2 =1.55 bajo un ángulo refractado distinto al

incidente. Finalmente, los fotones inciden en la intercara de cuarzo-vaćıo muy próximo a la condición de ángulo

ĺımite, poniendo de manifiesto el ángulo prácticamente rasante de los frentes de onda esféricos incidentes. A

su vez, las múltiples reflexiones que se producen en las intercaras quedan representadas, dando lugar a una

intensificación del campo eléctrico en la región posterior a la posición actual del electrón, interfiriendo con los

frentes de ondas esféricos delimitados por el cono de radiación.

Una vez visualizado el fenómeno y la complejidad de su distribución a lo largo de estructuras multicapa,

estamos en condiciones de abordar el propósito de este último caṕıtulo.
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4.3.4 Emisión Cherenkov por plasmones SPPs en SPCLS

Dado que ninguna part́ıcula en vaćıo puede superar la velocidad de la luz, en un principio no es posible

la emisión de radiación Cherenkov en vaćıo1. Esta afirmación es cierta en general, pero, como se verá a

continuación, puede no cumplirse cuando la part́ıcula que se desplaza en el vaćıo está en la proximidad

de la superficie de un metal. En un apartado anterior se ha visto que un electrón viajando en el vaćıo

en una trayectoria paralela a la superficie de un metal puede inducir la excitación de plasmones de

superficie. En este apartado vamos a ver que esta interacción es la base de la emisión de radiación

Cherenkov en dieléctricos inducida por electrones que viajan en el vaćıo y modulada por la excitación de

plasmones de superficie. Los dispositivos emisores de luz cherenkov via plasmon de superficie (SPCLS)

tienen un potencial prometedor tanto para aplicaciones asociadas al campo de la f́ısica de part́ıculas

como de la optoelectrónica y fotónica. Su estructura básica es muy simple, formada por la integración

de una capa metálica delgada soportada por un substrato dieléctrico. La capacidad de miniaturización

de estas plataformas, en el rango de las micras, hace que los dispositivos SPCLS presenten un potencial

prometedor como componentes opto-electrónicos.

Lámina delgada de plata sobre substrato dieléctrico

La estructura propuesta [55], esquematizada en la Figura 4.12, está formada por una capa delgada

de 20 nm de plata (Ag) sobre substrato de SiC de alto ı́ndice de refracción en la región del visible.

Como se comprobó en el apartado de excitación paralela, un haz de electrones paralelo a la superficie

metálica. No obstante, al incluir un medio de función dieléctrica εd, si se verifica la condición (4.12),

los plasmones SPP producen radiación Cherenkov en el substrato.

Figura 4.12: Haz de electrones desplazándose, en vaćıo, paralelos a la superficie de una lámina delgada de

plata (Ag) de 20 nm sobre substrato de carburo de silicio (SiC). Frente de ondas en el substrato.

1Un art́ıculo reciente [60] muestra que bajo la acción de fuertes campos electromagnéticos, las fluctuaciones producidas

a nivel cuántico pueden inducir un ı́ndice de refracción efectivo anisótropo permitiendo la emisión de radiación Cherenkov

en vaćıo.
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La curva de dispersión del conjunto formado por una lámina de plata sobre un substrato dieléctrico

permite, la excitación de un modo asimétrico (rama superior de la relación de dispersión) y otro

simétrico (rama inferior) al emplear un haz de electrones en vaćıo paralelos a una superficie metálica

(ver Figura 4.13). No obstante, solo cuando la enerǵıa cinética de la part́ıcula cargada es mayor que el

umbral para la producción de radiación Cherenkov se produce la excitación de plasmones de superficie

del modo asimétrico.
(εmk1 − k2)

iεmk3 − εdk2
e−k2h =

(εmk1 + k2)

(iεmk3 + εdk2)
ek2h (4.15)

Figura 4.13: Curvas de dispersión para una estructura metal-substrato con diferentes valores de la función

dieléctrica. El valor de la función dieléctrica del substrato disminuye de la rama discontinua con εd,0, pasando

por εd,1, a la continua εd,2. Las rectas del haz de electrones con enerǵıas de 100 keV y 400 keV intersectan con

el modo asimétrico en distintos puntos de operación A (luz de 330 nm, 3.75 eV) y B (luz de 350 nm, 3.54 eV),

respectivamente. En la región sombreada se verifica la condición de radiación Cherenkov en el substrato.

En donde k0 = ω/c, k1 =
√
k2
x − k2

o , k2 =
√
k2
x − εmk2

0, k3 =
√
εdk2

0 − k2
x, kx es el vector de onda en

la dirección asociada, εm y εd son la función dieléctrica del metal y el substrato dieléctrico, respectiva-

mente. El espesor de la lámina de plata h es de 20 nm. Mediante esta geometŕıa en excitación paralela,

los plasmones de superficie pueden transformarse en radiación Cherenkov. En este diseño tienen lugar

dos modos en la relación de dispersión. No obstante, si bien es posible excitar ambos modos para un

haz de electrones acelerado a bajas enerǵıas, solo uno de ellos puede excitarse en combinación con la

radiación Cherenkov mediante este diseño. La enerǵıa resultante viene determinada por la intersección

de la relación de dispersión del haz con la curva de dispersión del plasmón de superficie. Como dicho

punto se encuentra en la región comprendida entre la recta de dispersión para la luz en el vaćıo y la

luz en el medio, la excitación de plasmones de superficie vendrá acompañada de la propagación de
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un frente de ondas con las propiedades de la radiación Cherenkov, en el medio en el que la part́ıcula

no está inmersa. Para ello, la longitud de onda de emisión puede ajustarse seleccionando la enerǵıa

del haz. Mediante este procedimiento, se asegura que la velocidad de fase de la onda que se propaga

en el dieléctrico sea mayor que la velocidad de fase de la luz en dicho medio. Este es el principio de

funcionamiento para el diseño y desarrollo de los dispositivos SPCLS [55].

Figura 4.14: Excitación de plasmones de superficie en la intercara vaćıo-metal por un haz de electrones paralelo

a la misma y emisión de radiación Cherenkov en el substrato. Figura superior: mediante un haz de electrones

a 100 keV. Figura inferior: mediante un haz de electrones a 400 keV.

La Figura 4.14 muestra la evaluación de la intensidad de campo eléctrico (evaluado a 330 nm) en la

excitación del plasmón SPP la intercara vaćıo-metal por un haz de electrones paralelo a la misma y la

emisión de radiación Cherenkov en el substrato. La figura superior corresponde a un haz de electrones
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de 100 keV (β=0.55) y el inferior de 400 keV (β=0.84). Para el haz de electrones de menor enerǵıa,

se obtienen plasmones SPP para fotones de mayor enerǵıa y estos están caracterizados por un vector

de onda mayor que en el caso correspondiente para haces de alta enerǵıa, por lo que la longitud de

penetración en el vaćıo es menor. La producción de radiación Cherenkov se logra, en ambos casos,

en el substrato. No obstante, como puede apreciarse para electrones acelerados a enerǵıas menores la

fenomenoloǵıa, si bien se reproduce, no es apreciable en comparación a enerǵıas superiores. Por ello,

surge la necesidad de introducir un nuevo diseño que permita la excitación de ambos fenómenos a

enerǵıas menores.

Estructura multicapa dieléctrico-metal-substrato

Los dispositivos SPCLS ofrecen un potencial prometedor tanto para aplicaciones asociadas al campo

de la f́ısica de part́ıculas como de la optoelectrónica y fotónica. Su estructura simple, formada por la

integración de una capa metálica delgada soportada por un substrato dieléctrico, permite la excitación

de plasmones de superficie en la intercara metálica por el movimiento de un haz de electrones paralelo

a dicha superficie y, cuando se cumplen las condiciones necesarias para ello, se produce la emisión de

radiación Cherenkov en el soporte dieléctrico. La capacidad de miniaturización de estas plataformas,

en el rango de las micras y nanómetros, hace que los dispositivos SPCLS presenten un potencial

prometedor como componentes electrónicos. Otra caracteŕıstica importante de los SPCLS es que la

radiación emitida puede amoldarse a un rango amplio de frecuencias seleccionando la enerǵıa del haz.

La frecuencia de la radiación emitida disminuirá a medida que la enerǵıa cinética del haz de electrones

aumente. Sin embargo, para radiación en bajas frecuencias, se requiere un haz acelerado a altas enerǵıas,

incluso del orden de 1 MeV. Todo ello constituye un gran desaf́ıo para lograr aplicaciones prácticas de

las estructuras SPCLS. Por ello, es de gran interés el conocimiento del comportamiento de la relación

de dispersión en estos dispositivos. Si se añade al diseño descrito en el apartado anterior una fina capa

de dieléctrico (Ta2O5 de 20 nm) sobre la lamina metálica (ver Figura 4.15), se logra la excitación de

plasmones de superficie con fotones de más baja enerǵıa.

Figura 4.15: Haz de electrones desplazándose, en vaćıo, paralelos (d = 10 nm) a la superficie de una lámina

delgada de pentaóxido de tántalo (Ta2O5) de 20 nm sobre la estructura de lámina de plata (Ag) de 20 nm

sobre substrato de carburo de silicio (SiC). Frente de ondas en el substrato.
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Para una estructura planar SPCLS con una lámina delgada de plata (Ag) incrustada entre un substrato

y una capa fina de material dieléctrico, la resolución de los campos electromagnéticos y la imposición

de las condiciones de contorno conduce a la siguiente relación de dispersión (Figura 4.16):

εmk2
2εfk1 cosh(k2d) + 2k2 senh(k2d)

2εfk1 senh(k2d) + 2k2 cosh(k2d)
= εfk3

2εmk4 cosh(k3h) + 2εdk3 senh(k3h)

2εdk3 cosh(k3h)− 2εmk4 senh(k3h)
(4.16)

Figura 4.16: Relación de dispersión para la estructura dieléctrico-metal-substrato planteada. Las rectas co-

rrespondientes a los haces de electrones con enerǵıas de 100 keV y 400 keV cortan con el modo asimétrico

en distintos puntos de operación a una enerǵıa menor que en la estructura anterior. Los puntos A y B se

corresponden con fotones de 400 nm (3.10 eV) y 550 nm (2.25 eV), respectivamente. En la región sombreada

se verifica la condición de radiación Cherenkov en el substrato.

En donde k0 = ω/c, k1 =
√
k2
x − k2

0, k2 =
√
k2
x − εfk2

0, k3 =
√
k2
x − εmk2

0, k4 =
√
k2
x − εdk2

0. Siendo ω

la frecuencia angular, k0 el vector de onda en el vaćıo, kx el vector de onda en la dirección paralela de

la superficie. Los espesores d y h se corresponden con el grosor de la capa dieléctrica y la capa metálica,

respectivamente. Las funciones dieléctricas εm, εd y εf hacen referencia la permitividad eléctrica del

metal, la capa substrato y la capa delgada de dieléctrico depositada sobre el metal. En el ĺımite d = 0,

las expresiones (4.15) y (4.16) coinciden.

La capa de dieléctrico colocada sobre la capa de metal, tiene como primer efecto significativo dis-

minuir el valor asintótico de la enerǵıa de excitación resonante de los plasmones de superficie, es decir

se va a poder excitar plasmones de superficie de forma resonante con menores enerǵıas caracteŕısticas

(mayores longitudes de onda). Este efecto se muestra de forma cualitativa en la Figura 4.16. dado que

la emisión Cherenkov asociada a esta configuración está sintonizada a la de la excitación del plasmón
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de superficie correspondiente, este hecho va a significar que la emison cherenkov asociada será también

a menores enerǵıas (mayores longitudes de onda), luego aparece como una v́ıa alternativa para sinto-

nizar el rango de longitudes de onda de emisión Cherenkov en estos dispositivos.

La figura 4.17 muestra mapas de intensidad de campo eléctrico para electrones de 100 keV (λSPP=400

nm) y 400 keV (λSPP=550 nm). En este caso, además de la variación del rango de longitudes de onda en

la emisión Cherenkov mencionada, se observa que la intensidad de la emisión Cherenkov en el sustrato

dieléctrico aumenta al aumentar la enerǵıa del haz de electrones, (es decir, al aumentar la longitud de

onda de la emisión Cherenkov.

Figura 4.17: Excitación de plasmones de superficie en la intercara dieléctrico-vaćıo-metal por un haz de

electrones paralelo a la misma y emisión de radiación Cherenkov en el substrato. Figura superior: mediante un

haz de electrones a 100 keV. Figura inferior: mediante un haz de electrones a 400 keV.
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Estos resultados ponen de manifiesto que los mecanismos que gobiernan las estructuras SPCLS difieren

de otros tipos de radiación Cherenkov [31, 56, 61–63]. Para los escenarios habituales donde se pone en

evidencia la radiación Cherenkov, esta presenta un espectro de radiación amplio y continuo, donde

la intensidad máxima radiada depende, como indicaba la Figura 4.10, de la respuesta del medio a la

longitud de onda de los fotones emitidos. Para las estructuras que se han desarrollado en este último

apartado, el movimiento uniforme del haz de electrones no excita la radiación Cherenkov en el metal

directamente. En su lugar, el haz de electrones excita los plasmones SPP primero y, a continuación, se

transforman en radiación Cherenkov en el medio dieléctrico activo (SiC), tanto para el caso en el que

se emplea únicamente una peĺıcula metálica (Ag) como para el conjunto dieléctrico-metal (Ta2O5/Ag).

En consecuencia, la velocidad del haz debe igualar a la velocidad de fase del plasmón SPP y la enerǵıa

radiada vendrá determinada por el punto de operación, esto es, los plasmones SPP en las estructuras

SPCLS actúan como filtros de frecuencia sintonizables. En esa ĺınea de avances recientes, materiales

como el MgO-TiO2, silicio poroso, ZnSe, SiC y el Bi4Ge3O12 presentan propiedades ópticas excelentes

para el propósito de sintonizado y ajuste de la condición de excitación de plasmones SPP y radiación

Cherenkov, traslandado una fenomenoloǵıa del ultravioleta al rango visible.

Al mismo tiempo, la dependencia del parámetro β con la part́ıcula considerada en función de su

masa en reposo, la radiación Cherenkov sirve como principio de operación para una amplia fami-

lia de detectores de part́ıculas en función del ángulo de fotones Cherenkov proyectados. Por ello, la

utilización de plataformas SCPLS se presenta como una alternativa [64], para bajas enerǵıas, de los

detectores [65, 66] convencionales de radiación Cherenkov (contadores diferenciales, absorción total,

umbral y de anillos).
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Caṕıtulo 5

Conclusiones

La libreŕıa WaveOptics de COMSOL Multiphysics es una herramienta de resolución de ecuaciones

fundamentales electromagnéticas en geometŕıas complejas, robusta y versátil, capaz de poner de ma-

nifiesto de forma eficiente fenomenoloǵıas fotónicas dif́ıcilmente abordables de forma anaĺıtica.

En intercaras metal-dieléctrico y en la superficie de cristales dieléctricos truncados es posible la exci-

tación de modos superficiales con luz, en el primer caso llamados polaritones de plasmón de superficie

(SPP) y en el segundo ondas superficiales de Bloch (BSW). La excitación de SPP es consecuencia

de las caracteŕısticas dieléctricas de la intercara metal-dieléctrico, mientras que la excitación de BSW

se debe a fenómeno de interferencia. En ambos casos, mediante el concurso de plataformas sensoras

con geometŕıa Kretschmann es posible desarrollar transductores de alta sensibilidad basados en la

interacción del campo evanescente de la onda superficial con fluidos. Mientras que los modos SPP sólo

son compatibles con excitaciones con polarización TM, los modos BSW son compatibles tanto con

polarización TE como TM, lo cual los hace interesantes para el desarrollo de plataformas sensoras de

moléculas quirales en disolución.

A través del estudio de la interacción de nanoestructuras plasmónicas multicapa con electrones rápidos

que viajan en el vaćıo es posible el diseño de sensores de part́ıculas basados en detección de emisión

Cherenkov sintonizada a voluntad en el visible, con aplicaciones en f́ısica de alta enerǵıa. En concre-

to, electrones rápidos viajando en el vaćıo paralelos a una estructura dieléctrico/metal/sustrato, con

espesores para las capas de dieléctrico y de metal en el rango de algunas decenas de nanómetros, son

capaces de excitar emisión de radiación Cherenkov en el sustrato, cuya longitud de onda e intensidad

depende de la relación de dispersión de los plasmones de superficie excitados y de la enerǵıa de los

electrones.
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The WaveOptics library from COMSOL Multiphysics is a robust and versatile tool for solving fun-

damental electromagnetic equations in complex geometries, capable of efficiently revealing photonic

phenomenologies that are difficult to approach analytically.

In metal-dielectric interfaces and on the surface of truncated dielectric crystals it is possible to excite

surface modes with light, in the first case they are called surface plasmon polaritons (SPP) and in

the second case surface Bloch waves (BSW). The excitation of SPP is a consequence of the dielectric

characteristics of the metal-dielectric interface, while the excitation of BSW is due to interference phe-

nomena. In both cases, through the use of sensor platforms with Kretschmann geometry it is possible

to develop highly sensitive transducers based on the interaction of the surface wave evanescent field

with fluids. While SPP modes are only compatible with TM polarization excitations, BSW modes are

compatible with both TE and TM polarization, which makes them interesting for the development of

chiral solution sensor platforms.

Through the study of the interaction of multilayer plasmonic nanostructures with fast electrons trave-

lling in vacuum, it is possible to design particle sensors based on Cherenkov emission detection tuned

to the visible at will, with applications in high energy physics. In particular, fast electrons travelling

in vacuum parallel to a dielectric/metal/substrate structure, with thicknesses for the dielectric and

metal layers in the range of dozens of nanometres, are able to excite Cherenkov radiation emission in

the substrate, whose wavelength and intensity depend on the scattering ratio of the excited surface

plasmons and the energy of the electrons.
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Apéndice A

Simulaciones

A.1 Excitación de plasmones SPP

A la hora de implementar en COMSOL Multiphysics la excitación de plasmones SPP, primero se

procedió a través de un diseño que permitiera visualizar la imposibilidad de su generación mediante

luz directamente desde un medio dieléctrico. Posteriormente, se introdujo la geometŕıa Kretschmann-

Raether.

Parámetros

Los parámetros introducidos fueron los siguientes:

Parámetros

Nombre Expresión Valor Descripción

alpha 0[deg] 0 rad Ángulo de incidencia

nin 1.55 1.55 Índice de refracción (medio dieléctrico de entrada)

nnout 1.33 1.33 Índice de refracción (medio dieléctrico de salida)

lda0 800[nm] 8E-7 m Longitud de onda de operación

Materiales

Se definieron valores constantes del ı́ndice de refracción para los medios dieléctricos, tal y como se

indican en las ilustraciones, y se implementó una función de ı́ndice de refracción variable desde las

libreŕıas de materiales incluidas en COMSOL Multiphysics. En concreto: Au (Gold) (Hagemann et al.

1974: n,k 0.003542-0.8266 µm)
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Puertos

Se implementaron puertos periódicos definidos por un campo eléctrico de componentes (0,0,1) para

polarización-s y como un campo magnético (0,0,1) para la polarización-p. El campo de formulario

correspondiente para el ángulo de incidencia se definió como alpha. Los campos correspondientes a los

ı́ndices de refracción de los medios de los puertos de salida y entrada se definieron con los valores que

se ilustran.

Condiciones de contorno

En las fronteras verticales y paralelas del dominio de estudio se impusieron condiciones de contorno

de Floquet periódicas definidas desde un puerto periódico. Para el modelo de la Figura A.1 se impuso

además condiciones de dispersión en la cara exterior del medio metálico para evitar fenómenos de

reflexión y dispersión no deseados.

Mallado

De acuerdo a la práctica habitual en este tipo de aplicaciones, se seleccionó un mallado adaptativo

triangular de arista λ0/6.

Estudio en longitud de onda

Se realizó un estudio para λ0 de valor lda0 (800 nm) y se añadió un barrido auxiliar para ángulos de

incidencia alpha desde 0 a 80◦ en pasos de 0.5◦.

Figura A.1: Medio dieléctrico (en azul marino) εd =2.40 (nd = 1,55) sobre una lámina delgada metálica de oro

(en amarillo) εm de 20 nm. Se seleccionó una longitud de onda de operación λ0 =800 nm y se fijó un mallado

triangular adaptativo de arista λ0/6.
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Figura A.2: Medio dieléctrico (en azul marino) εd =2.40 (nd = 1,55) sobre una lámina delgada metálica de oro

(en amarillo) εm de 20 nm. Se seleccionó una longitud de onda de operación λ0 =800 nm y se fijó un mallado

triangular adaptativo de arista λ0/6.

A.2 Modelado de cristales fotónicos 1DPC

A la hora de implementar en COMSOL Multiphysics la excitación de ondas de Bloch BSW se im-

plementó un diseño que se ilustra en la figura A.3, compuesto por cinco pares de capas de alto y

bajo ı́ndice de refracción. El dieléctrico que sirvió como puerto de entrada se definió con un ı́ndice de

refracción mayor que el de salida a la hora de visualizar el ángulo cŕıtico en los mapas de reflectancia.

Parámetros

Los parámetros introducidos fueron los siguientes:

Parámetros

Nombre Expresión Valor Descripción

alpha 0[deg] 0 rad Ángulo de incidencia

nin 1.55 1.55 Índice de refracción (medio dieléctrico de entrada)

nnout 1.00 1.00 Índice de refracción (medio dieléctrico de salida)

lda0 400[nm] 4E-7 m Longitud de onda de operación

d 100[nm] 1E-7 m Espesor de cada capa del cristal truncado 1DPC

nh 2.06 2.06 Índice de refracción de la capa de alto ı́ndice

nl 1.45 1.45 Índice de refracción de la capa de bajo ı́ndice

Materiales

Se definieron valores constantes del ı́ndice de refracción para los medios dieléctricos, tal y como se

indican en las ilustraciones, a través de los parámetros mostrados en la tabla anterior.
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Puertos

Se implementaron puertos periódicos definidos por un campo eléctrico de componentes (0,0,1) para

polarización-s y como un campo magnético (0,0,1) para la polarización-p. El campo de formulario

correspondiente para el ángulo de incidencia se definió como alpha. Los campos correspondientes a los

ı́ndices de refracción de los medios de los puertos de salida y entrada se definieron con los valores que

se ilustran.

Condiciones de contorno

En las fronteras verticales y paralelas del dominio de estudio se impusieron condiciones de contorno

de Floquet periódicas definidas desde un puerto periódico.

Mallado

De acuerdo a la práctica habitual en este tipo de aplicaciones, se seleccionó un mallado adaptativo

triangular de arista λ0/6.

Estudio en longitud de onda

Se realizó un estudio compuesto de un barrido paramétrico en longitudes de onda comprendidas entre

300 nm y 900 nm, en etapas de 5 nm. Además, se añadió un barrido auxiliar para ángulos de incidencia

alpha desde 0 a 80◦ en pasos de 0.5◦.

Figura A.3: Cristal fotónico 1DPC formado por cinco pares de capas de alto ı́ndice (nh=2.06) y bajo ı́ndice

(nl=1.45). Los medios de entrada y salida tienen un ı́ndice de refracción nin=1.55 y nout=1.00, respectivamente.

Se fijó un mallado triangular adaptativo de arista λ0/6.
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A.3 Radiación Cherenkov

Para visualizar la radiación Cherenkov se introdujeron los siguientes parámetros, variándose la enerǵıa

cinética del electrón.

Parámetros

Nombre Expresión Valor Descripción

q -1.6e-19 [C] -1.6E-19 C Carga del electrón

K 511[keV] 8.1871E-14 J Enerǵıa cinética

E0 511[keV] 8.1871E-14 J Enerǵıa en reposo

sigma 1 [nm] 1E-9 m Parámetro sigma (desviación estándar)

beta sqrt(1-(1/((K/E0)+1))ˆ2) 0.86603 Parámetro beta relativista

v0 beta*c const 2.5963E8 m/s Velocidad de la part́ıcula

A.3.1 Estudio temporal

Para la visualización de la radiación Cherenkov en el dominio del tiempo se implementaron artefactos

de COMSOL denominados Absorbing Layers (Capas absorbentes) para evitar reflexiones de los frentes

de onda esféricos en las caras interiores. Se definió un tiempo de evaluación teval=9.2[um]/v0 para

la geometŕıa diseñada en pasos de una décima de ese tiempo de evaluación. Se definió, dentro de

COMSOL, como una nueva variable la densidad de corriente tal y como se detalla en la ecuación

(4.11).

A.3.2 Estudio en frecuencia

Para el estudio en frecuencia, esto es, una solución estacionaria del problema de Helmholtz con un

término de fuente, se introdujo la ecuación (4.3) como la siguiente variable:

Jf=-q*(1/sqrt(2*pi))*exp(-i*ewfd.omega*(x+2[um])/v0)*(1/sqrt(2*pi)/

sigma)*

exp(-(y-5[nm])2/(2*sigma2))*(1/sqrt(2*pi)/sigma)*ewfd.omega

Además, se añadieron artefactos (Perfect Matched Layers o PMLs) de simulación como en el caso

anterior para eliminar fenómenos de reflexión en las caras interiores del dominio simulado. El estudio

evaluado comprend́ı un barrido paramétrico en longitudes de onda desde los 300 nm a los 800 nm, en

pasos de 50 nm, y una evaluación simultánea para valores de la enerǵıa cinética comprendida entre los

100 keV y los 1000 keV, en pasos de 100 keV.
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Figura A.4: Tres medios dieléctricos de distinto ı́ndice de refracción n=1.33 (azul), n=1.55 (marrón) y n=1.00

(gris). Los marcos interiores de la figura son artefactos introducidos en COMSOL (Absorbing Layers). Se fijó

un mallado triangular adaptativo de arista λ0/6.

Figura A.5: Estructura SPCLS Vaćıo/Ta2O5/Ag/SiC. Los marcos interiores de la figura son artefactos in-

troducidos en COMSOL (PMLs). Se fijó un mallado triangular adaptativo de arista λ0/6. se fijó un mallado

triangular adaptativo de arista λ0/6.
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[65] Ž. Brenčič, “Čerenkov effect: Review and usage in particle physics,”

[66] TheGaleGroupInc., Great Soviet Encyclopedia. 1969-1978.

65






