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Antecedentes

La Nanotecnologia y La Nanociencia

Nanociencia

@ Estudio de los fendmenos en la escala del nanémetro.

@ Estudio de las propiedades de los materiales a escala del
nanémetro.

@ Estudio de estructuras nanométricas.

Nanotecnologia

@ Area de investigacién con un crecimiento exponencial en
la dltima década.

@ Aplicacién de los métodos de la Nanociencia para producir
nuevos materiales y dispositivos.
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Antecedentes

Aplicaciones de la Nanotecnologia

@ Estudio de estructuras nanométricas para el desarrollo de
dispositivos.

@ Estudio de nanocompuestos, nanoalambres,
nanoparticulas y nanotubos de carbono que permiten
mejorar las propiedades mecanicas, térmicas y eléctricas
de los materiales.
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Antecedentes

La Nanotecnologia Computacional

@ Simulacién de fenédmenos a nanoescala.

@ Aplicacién del Método de Diferencias Finitas en el Dominio
del Tiempo (FDTD) para el calculo del campo
electromagnético en la escala del nanémetro.
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Las Ecuaciones de Maxwell

Las Ecuaciones de Maxwell en CGS

Las ecuaciones de Maxwell en el dominio del tiempo son

V x E(x,t) = _1881‘8()( 1), (1)

V x H(x,t) = i?atD( )+ 4ZTJ(X, 1), (2)
V -D(x,t) = 4mp(x, 1), (3)
V-B(x,t) =0. (4)

Las relaciones constitutivas en el dominio de la frecuencia son
D(x,w) = e(x,w)E(X,w) (5)

B(wi) = M(X7W)H(X7w) (6)
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Las Ecuaciones de Maxwell

Las Transformada de Fourier

La forma general de la transformada de Fourier es

1 Foo -
A(x, 1) = — A X,w)e “id 7
(x.1) m | Axw)e dw 7)
A(X, w / A(x, t)e™!dt ()
(x,w) = N )

Se plantea un medio no dispersivo
e(X,w) =¢ 9)
(X, w) = p (10)

Y sin fuentes de carga ni corriente
p(x,t) =0, (11)

J(x,t) =0 (12)
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Las Ecuaciones de Maxwell

Las Ecuaciones de Maxwell en CGS

Las ecuaciones de Maxwell se escriben

V x E(x, 1) = —’;gH(x, t), (13)
Vo H(x D) = S DB D), (14)
V- E(x,f) = 0, (15)
V-H(x, 1) = 0. (16)

A partir de estas ecuaciones se puede obtener la ecuacion de
onda para el campo eléctrico

V2E(x, t) = ”2 gtz E(X, t) (17)
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La Ecuacién de Onda en 1D

Polarizacion

Se considera una polarizacion del campo eléctrico de la forma

Campo Longitud de Onda

Eléctrico Amplitud

E}
k
x -
- H
Campo
Magnético
Figura 1: Polarizacién de onda electromagnética
Ahora se puede escribir la ecuacion de onda
92 pe 92
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La Ecuacién de Onda en 1D

Separacion de Variables

Se considera una separacién de variables en la forma

E:(y, t)=Y(y)T(t) (20)
De esta forma se tiene que
1 02 _pe 1 92

> = = 21
viyoyr "W = @ Tmoe 1)
Cada una de las ecuaciones de segundo orden se puede
igualar a una constante arbitraria que puede ser positiva 0
negativa

oy Y(y) = £kZY(y), (22)
82

o T(t) = £2T(0). (23)
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La Ecuacién de Onda en 1D

Soluciones Armoénicas y Exponenciales

Soluciones Armoénicas para Y(y): Caso —kf
Para este caso se tiene la ecuacién diferencial

——Y(y) =—KY(y) (24)

Y(y) = Yicos(kyy) + Yzasin(kyy) (25)

Yiy)

Yily) = / Ya(y) = siny)
o

5 4 2 1 o 1 H 3 a B

Figura 2: Soluciones armonicas
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La Ecuacién de Onda en 1D

Soluciones Armoénicas y Exponenciales

Soluciones Exponenciales para Y(y): Caso +k§
Para este caso se tiene la ecuacién diferencial

82
ay2 Y(y)= +k§ Y(y) (26)
Y(y) = Yse R + Yoty (27)

o
2 18 16 14 12 1 08 06 04 02 o o2 04 06 08 1 12 14 16 L8 2

Figura 3: Soluciones exponenciales
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La Ecuacién de Onda en 2D

Separacion de Variables

Se considera una polarizacién de la forma
E(X7 t) = REZ(X7y7 t) (28)

Ahora se puede escribir la ecuacion de onda de la forma

82 R pe 02
((9)(2+(9},2> Ez(X,y, t)—?aitzEZ(va’t) (29)

Se considera que
Ez(x,y,t) = X(x)Y(y)T(1) (30)
Asi, mediante la separacion de variables se puede escribir

1 92 AR pe 1 02

X(x) 9x2 (X)‘f'WaT/Q (y):?ﬁﬁ ()  (31)
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La Ecuacién de Onda en 2D

Condiciones para Regiones Oscilantes y Decadentes

Para el término en Y(y) y T(t) se proponen soluciones
armonicas de la forma

Y(y)=Yte® 4 y—e kv (32)
T(t)=Tre"' + T e ™! (33)
De esta manera se puede escribir la ecuacién 31 en la forma
—Lfimn—ﬁ——ﬁ (34)
X(x) 0x2 vy
Donde
2 w?
Kk = e 2 (35)

Entonces se tiene

1P = Kk (36)
X(x) 0x2 B
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La Ecuacién de Onda en 2D

Condiciones para Regiones Oscilantes y Decadentes

Ahora se procede a identificar dos casos, k > k, y k < ky
Caso k > ky
En este caso se tiene que —k? + kf < 0, asi se propone

X(x) = XTekx 1 X~ g kX (37)

k= \ K2 — K2 (38)
Caso k < ky

En este caso se tiene que —k? + kf > 0, asi se propone

De esta manera

X(x) = XTelX 4 X—ehx (39)

kx = \/ k2 — K2 (40)

De esta manera
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La Ecuacién de Onda en 2D

Condiciones para Regiones Oscilantes y Decadentes

De esta forma se tiene que si

k>k —— ko= /k®—K2 (41)

Se tienen ondas armonicas, por otro lado si

k<k, — k= /[kE—K? (42)

Se tienen ondas decadentes
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La Ecuacién de Onda en 2D

Las Lineas de Luz

El valor limite de estas dos regiones es
k;—k*=0 (43)

De esta manera se puede escribir

w2

o (44)

kf = ue
A esto se le llama la linea de luz, ya que define la division entre
las regiones. La cual se puede graficar manipulando la
ecuacion c
w=——Kky (45)
VHE
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La Ecuacién de Onda en 2D

Las Lineas de Luz

Soluciones oscilantes y decadentes para un medio homogéneo

A

Regién
Oscilante

Regién
Decadente

Fy

Figura 4: Regiones oscilantes y decadentes
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Relacién de Dispersion de una Guia Plana

Definicion del Sistema

Se considera una funcién dieléctrica de la forma

€h X < —d/2
e(x)=4qea —d/2<x<d/2 (46)
€p X > d/2

La placa central tiene una alta funcién dieléctrica €5 mientras
que el medio externo tiene una baja funcidn dieléctrica p,.
Para tener ondas guiadas se requiere que €53 > ¢p.

Y A

€

¥

Figura 5: Funcidn dieléctrica de una guia plana
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Relacién de Dispersion de una Guia Plana

Campo Eléctrico

Para obtener modos con polarizacién (TM) guiados por ¢4 se
escoge el campo eléctrico de la forma

E(x, t) = kE,(x) cos(kyy) cos(wt), (47)

El cos(kyy) y cos(wt) definen una propagacion arménica en
espacio y tiempo. La dependencia en el eje x se escoge de la

forma
x+%
A +ka( d ) x< -4
Ez(X) = { Bycos(kaxx) + Basin(kaxX) - 3<x<4d
d
(%
C k”*( d ) x> g

(48)
Esta relacién define que el campo al interior de la placa es
armonico y al exterior es evanescente.
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Relacién de Dispersion de una Guia Plana

Vectores de Onda

Los vectores de onda kax Y Kpx Se obtienen a partir de las

relaciones
Kax = \/ k3 — ky2 (49)
Kpx = \/k}? — kg. (50)

Los vectores de onda en cada medio son

w

ka:naE (51)
w

Kp = Np— 2

b an, (52)

Donde los indices de refraccidén son ny = \/zaua Y Np = \/Eplib-
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Relacién de Dispersion de una Guia Plana

Unidades Reducidas

Estas condiciones establecen que la condicién de modos es
ka > ky > kp, (53)

Ahora bien, se continla introduciendo el vector de onda
reducido en cada uno de los materiales en la forma

d
Qy = kg—, (54)
2
d
Qp = kp—. (55)
2
La frecuencia reducida se define como
d
Los vectores de onda en cada uno de los medios son
Qa = nyQ, (57)

Qp = Np2. (58)
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Relacién de Dispersion de una Guia Plana

Region de Modos Guiados

Se tiene que la condicién de modos guiados en términos de
vector de onda reducidos Q. > Q, > Qb donde Q, = k, £

1 (@

Figura 6: Region de modos
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Relacién de Dispersion de una Guia Plana

Caso Par (B, = 0)

En la ecuacién 48 cuando B, = 0 tenemos el caso en que el
campo eléctrico tiene una polarizacién par con respecto al eje
X como se muestra en la relacién

d
27 Qpy 2
Ae o ( d ) X < —%
Ez(x) = { Bycos(2mQaxx) —Z<x< ¢ (59)
d
27 Qpy *~3
Ce b ( d > X > %

Donde el primer y el tercer caso indican campos evanescentes
respectivamente, mientras el segundo caso indica un campo
oscilante
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Relacién de Dispersion de una Guia Plana

Caso Par (B, = 0)

El campo magnético tangencial con respecto al eje x tiene la

forma
27w Qpy 2
AZ)Que () X< —§
Hy(X) = { —B1(Z)Qaxsin(2mQaxx) — ¢ <x < ¢ (60)
—27Qpy X~3
~C(Z)Qpe ( ’ ) x> 4

La condicion de continuidad del campo eléctrico tangencial en
x = —d/2 se tiene

A = Bcos(mQax) (61)

La continuidad del campo magnético tangencial en x = —d/2
define la relacién

AQbX = _B1 ansin(—ﬂ'oax) (62)
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Relacién de Dispersion de una Guia Plana

Caso Par (B, = 0)

Dividiendo la ecuacién 62 sobre 61 se tiene que la condicién
de modos pares es

tan(m Qay) = 8"* (63)
ax

Esta es una ecuacion trascendente que es necesario resolver
en forma numérica. Es conveniente escribirla en la forma

\/ Q2 — Q2
tan(my/n2Q2 — Q}z,) = \/ﬁ (64)
Q2 — Q2
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Relacién de Dispersion de una Guia Plana

Caso Impar (B; = 0)

En la ecuacién 48 cuando B; = 0 se tiene el caso en que el
campo eléctrico tiene una polarizacién impar con respecto al
eje x como se muestra en la relacion

d
271 Qpx 2
Ae b ( d ) X < —%
Ez(x) ={ Bpsin(@2rQaxx) —9<x<¢ (65)
d
27 Qpy X~2
Ce b ( d ) X > %

Donde el primer y el tercer caso indican campos evanescentes
respectivamente, mientras el segundo caso indica un campo
oscilante
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Relacién de Dispersion de una Guia Plana

Caso Impar (B; = 0)

El campo magnético tangencial con respecto al eje x tiene la

forma
27 Qpy 2
A(Z)Quye b( ) x< -9
Hy(x) = < Bi(27)Qax cOS(2rQaxX) —3<x<$ (66)
d
27 Qpx | —52
C(Z)Quee b ( ) x> g

La condicion de continuidad del campo eléctrico tangencial en
x = —d/2 se tiene

A = B, sin(—mQax) (67)

La continuidad del campo magnético tangencial en x = —d/2
define la relacién

AQbX = B1 Qa)( COS(_Wan) (68)
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Relacién de Dispersion de una Guia Plana

Caso Impar (B; = 0)

Dividiendo la ecuacién 67 sobre 68 se tiene que la condicién
de modos impares es

cot(mQax) = — gbx (69)
ax

Esta es una ecuacion trascendente que es necesario resolver
en forma numérica. Es conveniente escribirla en la forma

Q2 _ n2QZ
t(ry/m202 — Q) = — ¥ L2 70
cot(my/ N Q2) T (70)
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Relacién de Dispersion de una Guia Plana

Graficando la Ecuacion Trascendente

Dispersion Relation

Line Light e, ———
Line Light g
{Even Modes
‘0dd Modes

0.8

0.6

0.4

0.2

0 0.5 1 15 2

Q

Figura 7: Relacion de dispersion de una guia de ondas electromagnéticas
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El Método FDTD

Introduccion

@ El Método de Diferencias Finitas en el Dominio del Tiempo
(FDTD) fue propuesto originalmente por Kane S. Yee en
su articulo publicado en 1966.

@ Yee propuso una solucién discreta de las ecuaciones de
Maxwell en base en aproximaciones de diferencias
centrales de las derivadas espaciales y temporales de las
ecuaciones rotacionales.

@ La novedad del enfoque de Yee fue el escalonamiento de
los campos eléctricos y magnéticos en el espacio y tiempo.
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El Método FDTD

Las Ecuaciones de Maxwell en un Medio Dieléctrico

Se plantea la propagacién de las ondas electromagnéticas a
través de las ecuaciones rotacionales de Maxwell y las
relaciones constitutivas en un medio dieléctrico en la forma

0
EB(X’ t) = —cV x E(x, 1) (71)
1
H(x, t) = MB(X, t) (72)
0
aD(x7 t) =cV x H(x, 1) (73)

E(x,t) = 5(1)()D(x, f) (74)
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El Método FDTD

Propagacion de Ondas Electromagnéticas en 1D - Analisis

Se considera una polarizacién para el campo eléctrico de la
forma

E(x,t) = KE,(y, t) (75)

Desarrollando los rotacionales de las ecuaciones de Faraday y
Ampere-Maxwell se tiene

d ~
V x E(X, t) - +7E2(y7 t)j (76)
oy
0 R
V x H(x, 1) = —@Hx(y, Hk (77)
De esta forma se puede escribir
d 0
i) = —C@Ez(y, ) (78)
0 0
871‘D2(y’ t) - _CainX(.yv t) (79)
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El Método FDTD

Propagacion de Ondas Electromagnéticas en 1D - Discretizacion

Utilizando las ecuaciones obtenidas se pueden establecer las
ecuaciones restantes

Ez(y7 t) = DZ(y’ t)a (80)

1
e(y)
HX(yv t): M(.Iy)BX(.% t)' (81)

Para lograr una formulacién discreta de estas ecuaciones, es
necesario aproximar las derivadas espacial y temporal en
forma de diferencias finitas centrales.

f( ) ~ (y+Ay/2)A—yf(y Ay/2) (82)
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El Método FDTD

Propagacion de Ondas Electromagnéticas en 1D - Algoritmo

Se reorganizan las ecuaciones en forma recursiva para formar
un algoritmo computacional

Figura 8: Algoritmo de actualizacion de campos
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El Método FDTD

Propagacion de Ondas Electromagnéticas en 1D

\ | |
| i ! |
05 [ i e - 4 1

o5} R L

' y(Ao)

Figura 9: Campo eléctrico debido a una fuente de la forma E(t) = ©(t)sin(wyt)
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El Método FDTD

Propagacion del Campo Electromagnético en una Multicapa en 1D

Se presenta (a) Multicapa finita compuesta por la repeticién
periédica de 10 celdas unitarias de espesor d. (b) Celda
unitaria compuesta por dos peliculas delgadas con alta (c4) ¥y
baja (¢g) funcidn dieléctrica y espesores ds y dp.

d
sair IIIIi'IIII Euir (a)

R SBX

(b)
dA dB

Figura 10: Propagacion en multicapa.
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El Método FDTD

Propagacion de un Pulso a través de una Multicapa en 1D

Pulso incidiendo de izquierda a derecha hacia una mulicapa.

5

TN
I ATAL

Funcion dielectrica (verde) - Pulso (rojo)
N

15
y

Figura 11: Propagacion de un pulso a través de una multicapa.
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El Método FDTD

Propagacion de un Pulso a través de una Multicapa en 1D

Pulso que viaja al interior de una multicapa.

(b)

Funcion dielectrica (verde) - Pulso (rojo)
~

Figura 12: Propagacion de un pulso a través de una multicapa.
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El Método FDTD

Propagacion de un Pulso a través de una Multicapa en 1D

Pulso que viaja hacia afuera de la multicapa.

o

\ANAIRANRT
HIH\) I Hj

- Pulso (rojo)
S

Funcion dielectrica (verde)
=

Figura 13: Propagacion de un pulso a través de una multicapa.
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El Método FDTD

Propagacion de un Pulso a través de una Multicapa en 1D

El pulso incidente estd compuesto por una componente
gaussiana y una componente sinusoidal de la forma
. 1(t— )2
Ei(t) = Eosin(wt) exp N Gl O (83)
2 o2

Donde w es la componente monocromatica del pulso, fy define
el centro temporal del pulso gaussiano, ¢ es el ancho del pulso
temporal. La transformada de Fourier se define mediante la
relacion

Ey(w) = \/;? / ~ E(netdt (84)
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El Método FDTD

Propagacion de un Pulso a través de una Multicapa en 1D

0.25 T T T T

() (b)

02| B

0.15 - B

E,(t/t,)
IE,(/Q)/c”

0 02 04 06 08 1

W/Q

0.25 T

=
o
N4

05 J 02 E

0.15 B

01 B
-0.5 - Bl

E(t/1y)
IE(0/Q)P/c”

0.05 - B

P
40 45 50 55 60 65 70 0 . L L i
t//'c 0 0.2 0.4 0.6 0.8 1
d W/Q

Figura 14: (a) Distribucion temporal del pulso incidente E;(t). (b) Distribucién en
frecuencias del pulso incidente E;(w). (c) Distribucion temporal del pulso
transmitido E;(t). (d) distribucion en frecuencias del pulso transmitido E;(w)



Metodologia
000000000000 e0000000

El Método FDTD

La transmision a través de la multicapa

La transmision a través de la multicapa se calcula a través de

la relacion Ew)?
"= B (®)

0 0.1 0.2 03 0.4 05 06 0.7 0.8

/Q

Figura 15: Transmision a través de una multicapa.
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El Método FDTD

La transmision a través de la multicapa

Es posible observar la relaciéon de la Figura 15 con la Figura
16, considerando un factor de llenado f = 0,5, donde coincide
la regién de bandas prohibidas y bandas permitidas.

0.8

0.7 B~ :."\'\
06
05

~ 04

0.3

0.2

01 : |
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El Método FDTD

Propagacion de Ondas EM en 2D Caso TM - Analisis

El caso TM se define por la existencia de los campos
EZ(Xaya t)! HX(X7y7 t) y H,V(X7y7 t)

Se inicia el analisis definiendo la polarizacion para el campo
eléctrico de la forma

E(x,t) = kE;(x,y, 1) (86)

El rotacional del campo eléctrico es

Yo >

V x E(x, t) =

o SD‘Q; -
O&‘QD\J

><c»

(Hf)




Metodologia
0000000000000 00e0000

El Método FDTD

Propagacion de Ondas EM en 2D Caso TM - Analisis

Los campos magnéticos asociados son obtenidos a través de
las ecuaciones

0 0
EBX(XL}/?O__@*}/EZ(X?.V?I‘) (88)
0 0
EB}/(Xayat)_"FaEZ(va?t) (89)
La relacion constitutiva magnética da lugar siguientes
relaciones 1
Hy(x,y,t) = —Bx(x, y,t 90
1
H/(x,y,t) = —B,(x,y,t 91
(X, ¥, 1) M(X’y)y(y) (91)
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El Método FDTD

Propagacion de Ondas EM en 2D Caso TM - Analisis

El rotacional para el campo magnético es

i j k
V x H(x, t) = 2 2 2 (92)
HX(X)yvt) H,V(va>t) 0

La ecuacién de Ampere-Maxwell da lugar a la relacién

0 0 0
aDz(X,yat)—CaHy(&}’at)_C@Hx(X,}’J) (93)

Es conveniente agrupar las ecuaciones rotacionales de
Maxwell y las relaciones constitutivas en la siguiente forma

0 0 0
EDZ()vat)_CaH}/()“yvt)_C@HX(X?yvt) (94)
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El Método FDTD

Propagacion de Ondas EM en 2D Caso TM - Algoritmo

1
EZ(X’y7 t): S(X y)DZ(X7y7 t)v (95)
QB (x t)——cgE (x,y,1) (96)
at X 7y7 - 8y z 7y7 )
1

Hy(x,y,t) = —Bx(x, y, 1), 97
0 3

8tB (X y7 t) a EZ(X7y7 t)7 (98)
Hy(x,y,t) = ——By(x,y,1). 99
oy ) = 5y By b (99)

Para lograr una formulacion discreta de estas ecuaciones, es
necesario aproximar las derivadas espacial y temporal en
forma de diferencias finitas centrales.
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El Método FDTD

Propagacion de Ondas EM en 2D Caso TM - Algoritmo

Se reorganizan las ecuaciones en forma recursiva para formar
un algoritmo computacional

Figura 17: Algoritmo de Actualizacién de Campos
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El Método FDTD

Propagacion de Ondas EM en 2D caso TM

100 0.0015
0 = < 0.001
80 = 0.0005

70 |

0

60 |
-0.0005

Y s0 |
-0.001

40
2L -0.0015
2 B -0.002
10 - -0.0025
0 -0.003

0

Figura 18: Campo eléctrico en dos dimensiones
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Software de Simulacién

Phoxonics

@ Disefiado para fotonica y fonénica. Por ahora solo
implementa foténica

Software creado durante la investigacién doctoral
Desarrollado en C++

Soporta 1Dy 2D

Cuenta con un editor web para disefar simulaciones
Utiliza el estandar HDF5 para guardar datos y
visualizacion

Soporta simulaciones en tiempo real

Cuenta con un sistema de configuracién utilizando JSON
Soporta el formato SVG para importar geometrias

Arquitectura desacoplada y en forma de librerias
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Software de Simulacién

Phoxonics - Problemas a resolver

@ Necesidad de integrar multiples métodos numéricos.
@ Se quiere poder resolver multiples ecuaciones.
Solucién:
@ Phoxonics implementa un sistema de abstracciones y un
mecanismo de instanciacion genérico.
© Necesidad de crear geometrias arbitrarias.
@ Se pretende poder crear geometrias arbitrarias.
Solucién:
e Phoxonics implementa un editor de simulaciones son
soporte para importar geometrias en SVG.
© Necesidad de un disefio paralelizable.
@ Se quiere poder resolver las ecuaciones en paralelo.
Solucion:
@ Phoxonics todavia no soporta paralelizacién, pero se ha
disefiado para soportarla.



Software
000000000000 00000

Software de Simulacién

Phoxonics - Entidad Simulation

Representa una simulacién y contiene las entidades
relacionadas a la misma.

phoxonics :core::SimulationBase

+ grid_base
+ sources_base

+ detectors_base
+ pmi_base

+ geomelries_base
+ engine_base

+ SimulationBase()
+ SimulationBase()
+ ~SimulationBase()
+ configure()

+ print_me()
+ start()

phoxonics: cors::Elestro phoxonics: cors::Electro
MagSimulation1D MagSimulation2D

+El imulation 1D( +E imulation2D()

+El 1D +El imulation2D0

+~E i 1D + ~El DY

+ configure() + configure()

+ print_mef) + print_me{)

Figura 19: Entidad Simulation
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Software de Simulacién

Phoxonics - Entidad Grid

Representa una malla de simulacién la cual a su vez contiene

celdas.

phoxenics:core: GridBase

+ cells_base
+ size

+ GridBasef)
+ GridBase()
+ ~GridBase()
+ build(y

+ configure()
+ print_me()

/

\

phoxonics: core::Electro
MagGrid1D

phoxonics:core: Electro
MagGrideD

+ ElectroMagGrid1D()
+ ElectroMagGrid1D()
+ ~ElectroMagGrid1D()
+ configure()

+ print_me()

+ ElectroMlagGrid2D()
+ ElectroMagGric2D()
+ ~ElectroMagGrid2D ()
+ configure()

+ print_me()

Figura 20: Entidad Grid
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Software de Simulacién

Phoxonics - Entidad Cells

Representa un grupo de celdas en la malla de simulacion de
una o dos dimensiones.

1
phoxonics core:CellsBase

+ CellsBase()
+ ~CellsBase()

+ configurs()

+ print_me()

+ generate_cells_h5()

+ generate_cells_slice_hS)
+ visualize_cells_slice()

[\

phoxonics :core: Electro phoxonics:core: Electro
MagCells 1D MagCells2D

+cells +cells

+ ElectrolMagCells 1D
+ ~ElectroMagCells 1D)

+ cenfigure()

+ print_me()

+ generate_cells_hs()

+ generate_cells_slice_hs()
+ visualize_cells_slice(

+ ElectroMagCells2D)
+ ~ElectroMagCells2D()

+ configure()

+ print_me()

+ generate_cells_hs()

+ generate_cells_slice_hs()
+ visualize_cells_slice(

Figura 21: Entidad Cells
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Software de Simulacién

Phoxonics - Entidad Material

Representa un tipo de material, se utiliza en las celdas y en las
geometrias para definir de que tipo de material estan
constituidos.

phoxonics :core::MaterialBase

+ MaterialBase()
+ ~MaterialBase()

VAN

phoxonics::core::Air phoxonics:core::Glass phoxonics ::core::Vacuum phoxonics: core:Water
+ Air() + Glass() + Vacuum() + Water()
+ ~Air() + ~Glass() + ~Vacuum() + ~Water()

Figura 22: Entidad Material
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Software de Simulacién

Phoxonics - Entidad Geometry

Representa una geometria en la simulacién, se pueden definir
una cantidad ilimitada de geometrias de materiales distinto.

phoxonics::core::GeometryBase

+ location
+size
+ material_type

+ GeometryBase()
+ ~GeometryBase()

+ configure()

+ print_me()

+ generate_geometry()

+ rotate_geometry_point()

A

phoxonics:core: Block 1D phoxonics:core: BlockeD phoxonicscore::Circls2D phoxonics:icore: PixelGeometry2D
+ Block1D() + Block2D() + Circle2D() + PixelGeometry2D()

+ ~Block1D() + ~Black2D() + ~Circle2D( + ~PixelGeometry2D()

+ configure() + configure() + configure) + configure()

+ print_me() + print_me() + piint_me( + print_me()

+ generate_geometry() + generate_geometry() + generate_geometry() + generate_geometry()

Figura 23: Entidad Geometry
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Software de Simulacién

Phoxonics - Entidad Source

Representa una fuente en la simulacion, se pueden definir una
cantidad ilimitada de fuentes en diferentes lugares de la malla
de simulacién, de distintos tamanos y de diferente tipo.

L
Phoxonios:core:SourceBasa

+ conligurs) + configurel)
mel) + pint_me() + pint_me0)
+ apply_source) + apply_sourcel) + apply_source) + apply_source)

Figura 24: Entidad Source
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Software de Simulacién

Phoxonics - Entidad Detector

Representa un detector en la simulacién. Se pueden definir
una cantidad ilimitada de detectores en diferentes lugares de la
malla de simulacion y de diferentes tamanos.

|

phoxonics:core:DetectorBase

;;;;;

+ record_hdfs_detector()
+ h5_coord datafile()

/|

phoxonics: core: PhxElectro
MagDetector2D

MagDetectoriD

+ PhxElectroMagDetector2D(

N ElectroMagDetector1D) + ~PhElectroMagDetectorzD()

+ ElectroMagDetector2D()
agDetector D o

lagDetector2D()

ph _ph
_phase()
* record_hafs_ detector()  record_hfs_detector( et et ey

Figura 25: Entidad Detector
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Software de Simulacién

Phoxonics - Entidad Pml

Representa la capa de absorcién perfecta en la simulacién.

L
phoxonics: core: PmiBase

+ thickness
+ PmlBase()
+ ~PmiBase()
+ configure()
+ print_me()
+ apply_pml()
phoxenics:icore: Electro
MagPmizD
+g2
+gis
+it
phoxonics:core: Electro +i2
MagPmi1D +1ig
+ g2
+g3
+ ElectroMagPml 1D() +Hjt
+ ~ElectroMagPmi1D( +i2
+ configure(} +i3
+ print_me() +ihx
+ apply_pml() +ihy
+ ElectroMagPmi2D()
+ ~ElectroMagPmi2D(
+ configure()
+ print_me()
+ apply_pml(

Figura 26: Entidad Pml
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Software de Simulacién

Phoxonics - Entidad Engine

Representa el motor de calculo a utilizar en la simulacion.

Phoxenis:icore:EngneBase

nersio_hls_shall)
415 component_cita_il)

Phoxonics-core-Elsiro Phoxencs:care-PhuElsiro
et Misgnetczd

= + em ool 2_

Mognetie D + ElecniotiegnerezD) "+ PhEleirobsgnenozd)

+ ~ElectioMagnenczD) + ~PheElectrodagnetzD)

~om_oels 1. 0

edletd + conligue) + conligual)
~ Eloctiohlagnete1D) + prin_me0 ¥ pit_me)
+ ~Elctrobagnerc Dy [ | + star) + star)
= configurs)
< prin_me()
etan)

ess()

= gty o
= sy ol sicsl)
+ apoly_dotactars) + visualizo_sealtime()
*+ apoly i) + caloulto_datctors

Zamp_prasey

 racord s detectors)
+ generalo_hef_shell)

Figura 27: Entidad Engine
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Software de Simulacién

Phoxonics - Mecanismo de Configuracion

Se utiliza JSON para manejar la configuracion de simulaciones,
las configuraciones estan divididas en secciones que se
asemejan a las entidades.

phoxonics :core: ConfigJson
Parser. parse_engine_config

phoxonics score: ConfigJson
Parser: parse_cel_config

phoxonics :core: ConfigJson
Parser: parse_pml_config

fig: onfigJson
Parser:parse_simulation_config Parser::parse_source_configs

phaxonios::core::ConfigJson

Parser: parse_detector_configs {

phexonics core: ConfigJson
Parser: parse_geomelry_configs

phoxonics::core::Configson
Parser::add_config_params

<2

phoxonics:core::Configson
Parser:parse_config_params

phoxonios:icore::Config)son
Parser: parse_veotor_ad

=

phoxonics core: ConfigJson
Parser:parse_grid_config

Figura 28: Mecanismo de Configuracion
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Software de Simulacién

Phoxonics - Administrador de Simulaciones

Se encarga de iniciar, terminar y administrar el estado de
simulaciones.

phoxonics::core::Simulation

+ SimulationManager()
ager)

Figura 29: Administrador de Simulaciones
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Software de Simulacién

Phoxonics - Construccion de la simulacion

Consta de dos partes, la primera es una clase que genera las
celdas, geometrias y la simulacién. La segunda es utilizar el
patron factory para instanciar las entidades de simulacién.

phaxonics::core::Simulation
Factory:.create

i core;
Factory::instance

phexonies:core: Simulatien
Builder::build_si

ics:core: Si

Builder: generate_cells_h5

phoxonics: core::Simulation
Builder::generate_geometries

i core::Si
Builder:build_simulation | Manager: construct_simulation

Figura 30: Construccion de Simulaciones
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Software de Simulacién

Phoxonics - Editor Web

Es la parte grafica del software en donde el usuario final elige
opciones y construye simulaciones.

Phoxonics Simulation Editor

Grid cell Sources Detectors Pml Geometries Engine
Welcome to phoxonics simulation editor! a visual tool to easily design simulations by visually choosing
geometries, sources, detectors, materials, pml, grid etc. please select the general options for simulation,
1o run a custom simulation configuration just check the [Execute Json Config] checkbox and paste your
configuration into the text area, have fun!. @ show

Name: [my_simulation | Dimensions: (2 ¢ | Mode:| TM ¢| Module: [ElectroMagsimulation2D ¢

01 Execute Json Configuration Simulation

0 generate simulation config | [ save config = Fopen config

Figura 31: Editor Web



Software
000000000000 000e0

Software de Simulacién

Phoxonics - Editor Web

Geometria de la simulacién generada a partir de los archivos
de datos HDF5, en este caso se generaron cuatro bloques de
vidrio y una fuente que emite campo.

Figura 32: Simulacion - Campo Electromagnético
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Software de Simulacién

Phoxonics - Videos

@ Visualizacion en tiempo real.
© Editor web para simulaciones amigables.

© Soporte del formato vectorizado para importar geometrias.

= > -
|-*-.l.l'l'..l.l Y
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Conversion de Modos Causado por Doblamiento de Guias de Onda Foténicas

Resumen

@ Se estudia la propagacién de la luz en una guia de ondas
en la escala de la longitud de onda donde existe un doblez.

© Se observa la conversion de modos de una onda guiada
con un perfil simétrico que incide en el doblamiento de una
guia de onda.

© La conversion de modos a través del doblamiento se
cuantifica mediante el calculo de la transformada de
Fourier del perfil del campo eléctrico.

© Se descubre que la tasa de conversion del doblamiento es
una funcién del angulo.
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Conversion de Modos Causado por Doblamiento de Guias de Onda Foténicas

Teoria

se presenta la geometria basica de una guia de onda plana
compuesta de un bloque de alto indice de refraccion (ny) de
diametro d entre dos medios semi-infinitos de bajo indice de
refraccion (n).

i

o,
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Conversion de Modos Causado por Doblamiento de Guias de Onda Foténicas

Teoria

La relacion de dispersién se obtiene resolviendo
numéricamente dos ecuaciones trascendentes. Por un lado, la
condicion para los eigenmodos pares con respecto al eje x es

tan(mQy.n) = Qe . (100)
Qx,h
Por otro lado, la condicién para los eigenmodos impares es
Cot(xQy ) = — 2t (101)
Q)(,h

Los vectores de onda reducidos en el eje x para los medios de
alto y bajo indice de refraccién son

Qun = /MR — Q3 (102)

Q1 =1/ Q% — n2Q (103)
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Conversion de Modos Causado por Doblamiento de Guias de Onda Foténicas

Teoria

La frecuencia reducida es

wd
= = 104

Y el vector de onda reducido en el eje y es

k
Qy = kd (105)
2r
A continuacion se presenta la relacién de dispersion para la
guia de onda plana. Los indices de refraccion altos y bajos son

nh:2yn,:1.
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Conversion de Modos Causado por Doblamiento de Guias de Onda Foténicas

Teoria

0.5

04 -—

0.3

0.2

0.1

Q

Figura 33: Relacion de dispersién para una guia de onda plana. Las regiones
gris claro y obscuro son los regimenes monomodal y multimodal. Los puntos «
y v pertenecen al modo TE; mientras que el punto 3 es parte del modo TE;.
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Conversion de Modos Causado por Doblamiento de Guias de Onda Foténicas

Teoria

Se observa que los modos TE, correspondientes a los
eigenmodos a y vy (a) y () tienen una simetria par. Y el modo
TE; que corresponde al eigenmodo 3 en (b) tiene una simetria

impar.
(@ () ©
- 8 8 -— 8
{ 1]
- 6 T} 6 — 6
T -
- 4 s 4 - 4
- 1] —
2 s 2 - 2
N— g | mae 5| =
e R I L B S
- 2 7 | 2 - 2
- . —
-4 T} 4 - -4
- " -
- - T} © — -
- 8 " 8 - 8
-2 0 2 2 ] 2 2 0 2
x(d) x(d) x(d)

Figura 34: Perfil de campo eléctrico para los eigenmodos «, 3y v se presentan
en (a), (b) y (c).
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Conversion de Modos Causado por Doblamiento de Guias de Onda Foténicas

Método Numérico

En la figura 35(a) y 35(c) la distribucién espacial del modo TEy
se ilustra cuando las fuentes estan emitiendo en las
frecuencias reducidas Q = 0,2 y Q = 0,4, respectivamente.

(b (c)
y y
£ £
- k=
.- |
I, :: L, o=
-» +=
—f 1
-» T
B o : 2
- e
o T
T —w, -
vy - Y -
z 3
& D)

Figura 35: Simulacion de la propagacion del campo eléctrico mediante FDTD. La
excitacion de los eigenmodos «, 3y ~ se presentan en (a), (b) y (c),
respectivamente.
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Conversion de Modos Causado por Doblamiento de Guias de Onda Foténicas

Conversion de Modos

Se considera el caso donde el modo TEg incide en el doblez.

En la figura se muestra una

guia de onda plana con un angulo

de doblez # cercano al origen del sistema de coordenadas.

¥

J

L

BN

X

Figura 36: Guia de onda plana con un angulo de doblez 6. El doblez se coloca en
la cercania del origen del sistema de coordenadas.
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Conversion de Modos Causado por Doblamiento de Guias de Onda Foténicas

Conversion de Modos

Se simula la propagacion de la luz en el régimen monomodal.
Un perfil de haz par correspondiente al modo TEy con una

frecuencia reducida de 2 = 0,2 esta incidiendo en el doblez de
la guia de onda.

Q

o

—
(o)

- oy -
- - -
- - -
- - -
- 3 -
- - -
- o e
- - -
- - f -
- - -
- - -
-
“ > Forene
> AN
A %
0=15° = 6=30 ‘0 6=90°
- -

Figura 37: Propagacion en el régimen monomodal (2 = 0,2) del modo TE; a
través de una guia de onda con un doblez angular 6. Los casos 0§ = 150, = 30,
y 0 = 90° se presentan en (a), (b) y (c).
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Conversion de Modos Causado por Doblamiento de Guias de Onda Foténicas

Conversion de Modos

En la Figura se simula la propagacién en el régimen multimodal

(a)

=

(ﬁ)

(( (J..?.T-u.

\\\\\“ln\“h R\UZANUASUA
\)
W

UL
e
2

-
6=15° 2 8=30° 6=90°

\\\“‘\
¥

Figura 38: Propagacion en el régimen multimodal (2 = 0,4) del modo TEj a

través de una guia de ondas con un doblez angular 6. Los casos 9 = 159, § = 30°
y 0 = 90° se muestran en (a), (b) y (c).
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Resultados - Publicacion de Libro

Publicacion del libro
Simulacién
Computacional de
Nanoestructuras con
Meep: Técnicas, analisis
y modelado
computacional en Meep
con el método (FDTD)

Yohan Rodriguez - Jesis Manzanares

Simulaciéon Computacional
de Nanoestructuras con
Meep

Técnicas, analisis y modelado
computacional en Meep con el método
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Resultados, Conclusiones y Trabajo Futuro

Resultados - Desarrollo del Software Phoxonics

Creacion de Phoxonics.

Phoxonics Core: Mai.. % | &

Phoxonics es un € @ phovanics camsofcure

soff[w.are computgmonal Phoxonics Core 1o
SOfIS'[ICB.dO y erX'bIe que Core functionality of Phoxonics

utlllza eI método FDTD Namespaces | Classes ‘ Files ‘
para resolver calculos Phoxonics Core Documentation

electromagnéticos.

Introduction

Finite-difference time-domain (FDTD) is a numerical analysis technique u:
differential equations). Since it is a time-domain method, FDTD solutions
natural way.

The FDTD method belongs in the general class of grid-based differential ni
differential form) are discretized using central-difference approximations 1
hardware in a leapfrog manner: the electric field vector components in a v
spatial volume are solved at the next instant in time; and the process is re
evolved.

Phoxonics

Phoxonics is a sofisticated and high performance software that can produc
gives the posibility to implement other types of simulations and data by it

Phoxonics has a very friendly configuration system that allows the setup ¢
materials, detectors, geometries grids, cells, pmis etc,.
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Resultados, Conclusiones y Trabajo Futuro

Resultados - Publicacion de Articulos

@ Mode conversion caused by bending in photonic
subwavelength waveguides

CES The @Applied Computational

_ Electromagnetics Society

@ Non-perpendicular hypersonic and optical stop-bands in
porous silicon multilayers
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Conclusiones

@ En esta tesis se han presentado los conceptos basicos
sobre nanotecnologia, nanotecnologia computacional,
estructuras nanomeétricas y nanofotdénica computacional
entre otros. Se establecen las razones por las cuales es
importante la investigacion de estructuras a nanoescala.

@ Se ha mostrado la forma analitica de resolver sistemas
fisicos. Se da a conocer el algebra necesaria para
describir los fenédmenos que se quieren estudiar tomando
como herramientas la fisica y la matematica.
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Resultados, Conclusiones y Trabajo Futuro

Conclusiones

@ Se ha descrito el método FDTD y como sus avances
promueven inmensamente el desarrollo del campo de el
electromagnetismo computacional y como este juega un
papel cada vez méas fundamental en las aplicaciones de la
nanotecnologia.

@ Los resultados del capitulo 5 demuestran que las guias de
onda nanométricas con doblez no solo transmiten luz
pasivamente desde un punto a otro. En el régimen
multimodal, el doblez de una guia de onda nanométrica
actia como un convertidor de modos excitando modos de
alto orden. Por lo tanto, el doblez de la guia de onda debe
ser considerado intrinsecamente como un dispositivo
activo debido a que provoca una redistribucién espacial de
los campos.
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Trabajo Futuro

La mayor parte del trabajo futuro involucra nuevas técnicas de
optimizacién de en coémputo asi como el desarrollo de nuevos
componentes que permitiran resolver ecuaciones distintas a
las electromagnéticas. Estos son los puntos contemplados

@ Soporte para 3 dimensiones

© Andlisis de submallas

© Disefio de blogues para FDTD acustico
© Paralelizacion con CPUs

© Paralelizacién con GPUs
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iGracias!
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