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4Instituto de Ciencias Fı́sicas - Univ. Nac. Autónoma de México
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ópticas

Respuesta
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dieléctrica
efectiva,...
empleando
recursión

distribuı́da ?

Motivación

Transparencia Vs.

Frecuencia

Transparencia Vs.

Frecuencia

Transparencia Vs.

Frecuencia

Diseño de Propiedades
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Problema: bloquear IR solar pero dejar pasar el VIS

Effective Windows Collaborative

http://www.efficientwindows.org/



Respuesta
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Dieléctrica
Macroscópica

Respuesta Óptica
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Oxidos Conductores Transparentes
PROPIEDADES INTRı́NSECAS

Variaciones de ZnO, In2O3 y SnO2

Avances fundamentalmente empı́ricos

Control sobre bandas de transmisión

Handbook of Transparent Conductors, Editor: D.S.Ginley,

Springer New York H.D.L. (2010)
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ópticas

Respuesta
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Homogenización de las Ecs. de Maxwell

Formalismo General: Mochán et al. Phys. Rev. B 32,

4984 (1985)

Respuesta Dieléctrica Macroscópica: DM = ǫ
MEM

Homogenización: ǫ⇐⇒ ǫ
M?

Notación:
Vector:

F = 1F = (Pp + P f )F = F p + F f →

(

F p

F f

)

Tensor:

ǫ = 1ǫ1 = (Pp + P f )ǫ(Pp + P f )→

(

ǫpp ǫpf

ǫfp ǫff

)

Respuesta Macrosóopica:
(

Dp

Df

)

=

(

ǫpp ǫpf

ǫfp ǫff

)(

Ep

E f

)
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Aproximación Local

Aproximación

No-retardada
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Dieléctrica
Macroscópica
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Respuesta Óptica
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Respuesta Dieléctrica Macroscópica
Homogenización de las Ecs. de Maxwell

Problema: Encontrar una expresión para la parte

fluctuante

Ec. de Onda: P f [∇× (∇× E)− ω
2

c2 D = 4πiω
c2 jext ] = 0

Las fuentes no son fluctuantes.

−{
ω2

c2
ǫfpEp + [

ω2

c2
ǫff −∇× (∇×)]}E f = 0

Despejando E f = −(ǫff −
c2

ω2∇× (∇× 1))−1
ǫfpEp

Substituyendo en Dp = ǫppEp + ǫpf E f ,

Dp =[ǫpp − ǫpf (ǫff −
c2

ω2∇×∇× 1)−1
ǫfp] Ep

de donde podemos identificar:

ǫ
M = ǫpp − ǫpf (ǫff −

c2

ω2
∇×∇× 1)−1

ǫfp, (1)
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Dieléctrica
Macroscópica
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ópticas

Respuesta
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Sistemas Periódicos
Homogenización de las Ecs. de Maxwell

L x

L y

r

�b

�a

y

x

conductividad

Arreglos Periódicos⇒ Teorema de Bloch

Campos:

Fq(r) =
∑

G

Fq(G)ei(q+G)·r, (2)

Operadores:

Oq(r, r
′) =

∑

GG′

Oq(G,G′)ei[(q+G)·r−(q+G′)·r′], (3)
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dieléctrica
efectiva,...
empleando
recursión

distribuı́da ?

Motivación

Transparencia Vs.

Frecuencia

Transparencia Vs.

Frecuencia

Transparencia Vs.

Frecuencia

Diseño de Propiedades
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Respuesta Óptica
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Respuesta Dieléctrica Macroscópica
Aproximación Local

Ortiz et al. Phys. Rev. B 79, 245132 (2009) from ǫ
M

[

ǫM
q

]

ik
= [ǫq(0, 0)]ik −

∑

j

∑

G 6=0

[ǫq(0,G)]ij [Φq(G, 0)]jk ,

(4)
∑

j

∑

G′ 6=0

[

Wq(G,G′)
]

ij

[

Φq(G
′, 0)

]

jk
= [ǫq(G, 0)]ik ,

(5)

donde

[

Wq(G,G′)
]

ij
=

[

ǫq(G,G′)
]

ij
+

1

k2
0

δGG′

∑

kl

δkj
il (qk+Gk )(ql+Gl).

(6)

Definiendo el Factor de Forma:

S(G) =
1

Ω

∫

S(r)eir·Gdr =
1

Ω

∫

v

eir·Gdr, (7)
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dieléctrica
efectiva,...
empleando
recursión

distribuı́da ?

Motivación

Transparencia Vs.

Frecuencia

Transparencia Vs.

Frecuencia

Transparencia Vs.

Frecuencia

Diseño de Propiedades

ópticas

Respuesta
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y escribiendo la permitividad microscópica:
[

ǫq(G,G′)
]

ij
=

[

ǫpδG,G′ + ǫbaS(G−G′)
]

δij , (8)

donde ǫba ≡ ǫb − ǫp, y el factor de forma verifica

S(G = 0) = v/Ω ≡ f , (9)

haciendo la aproximación local, Eq. (4) se reduce a:

ǫM
ij ≡ [ǫM

0 ]ij = (ǫp + ǫbaf )δij − ǫba

∑

G 6=0

S(−G)[Φ0(G, 0)]ij ,

(10)

debido a esta aproximación, se convierte en

[

W0(G,G′)
]

ij
=

[

ǫpδG,G′ + ǫbaS(G−G′)
]

δij−
1

k2
0

(G2δij−GiGj)δGG′

(11)
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[

ǫq(G,G′)
]

ij
=

[

ǫpδG,G′ + ǫbaS(G−G′)
]

δij , (8)

donde ǫba ≡ ǫb − ǫp, y el factor de forma verifica

S(G = 0) = v/Ω ≡ f , (9)

haciendo la aproximación local, Eq. (4) se reduce a:

ǫM
ij ≡ [ǫM

0 ]ij = (ǫp + ǫbaf )δij − ǫba

∑

G 6=0

S(−G)[Φ0(G, 0)]ij ,

(10)

debido a esta aproximación, se convierte en

[

W0(G,G′)
]

ij
=

[

ǫpδG,G′ + ǫbaS(G−G′)
]

δij−
1

k2
0

(G2δij−GiGj)δGG′

(11)



Respuesta
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[

ǫq(G,G′)
]

ij
=

[

ǫpδG,G′ + ǫbaS(G−G′)
]

δij , (8)

donde ǫba ≡ ǫb − ǫp, y el factor de forma verifica

S(G = 0) = v/Ω ≡ f , (9)

haciendo la aproximación local, Eq. (4) se reduce a:

ǫM
ij ≡ [ǫM

0 ]ij = (ǫp + ǫbaf )δij − ǫba

∑

G 6=0

S(−G)[Φ0(G, 0)]ij ,

(10)

debido a esta aproximación, se convierte en

[

W0(G,G′)
]

ij
=

[

ǫpδG,G′ + ǫbaS(G−G′)
]

δij−
1

k2
0

(G2δij−GiGj)δGG′

(11)



Respuesta
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Dieléctrica
Macroscópica
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Aproximación Local

Aproximación

No-retardada

Resultados: Transmisión óptica extraordinaria
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Respuesta Óptica
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ξx → 1 (Transición: Metal→ Dieléctrico)

Parte Real e Imaginaria de ǫM para esta polarización.
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dieléctrica
efectiva,...
empleando
recursión

distribuı́da ?

Motivación

Transparencia Vs.

Frecuencia

Transparencia Vs.

Frecuencia

Transparencia Vs.

Frecuencia

Diseño de Propiedades
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ópticas

Respuesta
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RESUMEN

Resonancias a frecuencias ópticas⇐ Plasmones

. . . diseño de partı́culas e inclusiones en metales a

escala nanométrica

clara modificacion de la respuesta óptica de

compuestos metal-dieléctricos

Debido a la dependencia de tal respuesta con la

morfologı́a, nos gustarı́a poder diseñarla . . .

Pero, Cómo? . . . por prueba y error?

. . . Si puedieramos conocer su función dieléctrica

macroscópica . . .

Proponemos hacer esto mediante

Homogenizaciones de las Ecs. de Maxwell

Aproximación Local (q→ 0)

Aproximación No-retardada

Otras aproximaciones . . ., Parte magnética, . . .
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ópticas

Respuesta
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Aproximación Local

Aproximación

No-retardada

RESUMEN

Resonancias a frecuencias ópticas⇐ Plasmones
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Respuesta
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. . . diseño de partı́culas e inclusiones en metales a

escala nanométrica

clara modificacion de la respuesta óptica de
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Aproximación Local

Aproximación

No-retardada
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Escribiendo la permitividad microscópica:

ǫ(r) = ǫa − B(r)ǫab (12)

donde ǫab ≡ ǫa − ǫb and Unit cells

B(r) =

{

1 if r ∈ inclusion,

0 out,
(13)

La relación constitutiva D(r) = ǫ(r)E(r) en el espacio

recı́proco

DG(q) =
∑

G′

ǫGG′EG′(q), (14)

ǫGG′ , componente de Fourier G−G′ de ǫ(r)

No retardamiento⇐ Campos Longitudinales

Ĝ← (q + G)/|q + G| vector de onda unitario

del que obtenemos projector longitudinal ĜĜ
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Respuesta Óptica
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ǫ(r) = ǫa − B(r)ǫab (12)

donde ǫab ≡ ǫa − ǫb and Unit cells

B(r) =

{

1 if r ∈ inclusion,

0 out,
(13)

La relación constitutiva D(r) = ǫ(r)E(r) en el espacio

recı́proco

DG(q) =
∑

G′

ǫGG′EG′(q), (14)

ǫGG′ , componente de Fourier G−G′ de ǫ(r)

No retardamiento⇐ Campos Longitudinales
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Respuesta
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Aproximación Local

Aproximación

No-retardada
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Tomando la projección longitudinal en ambos:

FG → FL
G = ĜĜ · FG,

y usando

podemos escribir

DL
G = ĜĜ · DG =

∑

G′

ĜĜ · ǫGG′Ĝ′Ĝ′ · EL
G′ , (15)

el cual invertimos para obtener

EL
G =

∑

G′

Ĝη−1
GG′Ĝ

′ · DL
G′ , (16)

donde

ηGG′ = Ĝ · (ǫGG′Ĝ′). (17)
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G = ĜĜ · FG,

y usando

podemos escribir

DL
G = ĜĜ · DG =
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la cual, usando

podemos escribir

ηGG′ = ǫaδGG′ − ǫabBLL
GG′ , (18)

donde

BLL
GG′ = Ĝ · (BGG′Ĝ′), (19)

entonces

η−1
GG′ =

1

ǫab
[uδGG′ − BLL

GG′ ]−1, (20)

en términos de variable espectral u ≡ (1− ǫb/ǫa)
−1.

podemos trasladarnos al problema de la Función de

Green proyectada
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Dieléctrica
Macroscópica
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dieléctrico macroscópico (G = 0 promedio espacial)

Usando que la excitación es no fluctuante

DG 6=0(q) = 0

despreciando q excepto para G = 0 donde Ĝ = q̂
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dieléctrico macroscópico (G = 0 promedio espacial)

Usando que la excitación es no fluctuante

DG 6=0(q) = 0

despreciando q excepto para G = 0 donde Ĝ = q̂
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Dieléctrica
Macroscópica
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Aproximación Local

Aproximación

No-retardada

Implementación: Fracción Continuada
Factorización: Geometrı́a y Material

Calcular los coeficientes de Haydock

Elegir la composición material

encontrar ǫ−1
M

Caso 2D Vs. Aprox. Local: Cortés et al. Phys. Status

Solidi B 247, 2102 (2010)

Pero ahora también los sistemas 3D son

computacionalmente posibles! Scalapack

BLL
GG′ =













a0 b1 0 0 ...
b1 a1 b2 0 ...
0 b2 a2 b3 ...
0 0 b3 a3 ...
. . . . .













(23)
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u(ω) = (1− ǫb(ω)/ǫa(ω))
−1 (23)
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1

ǫML
=

u

ǫa

1

u − a0 −
b2

1

u−a1−
b2
2

u−a2−
b2
3

...

(23)
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Resultados: Transmisión óptica extraordinaria
W. Luis Mochán et al. Opt. Express18 22119 (2010)
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Respuesta Óptica
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ópticas

Respuesta
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Predeterminada Mediante el Diseño de Estructuras

Nanométricas:

Ortiz et. al. - Effective Dielectric Response of

Metamaterials Phys. Rev. B, 79, 245132 (2009).

Mochán et. al - Efficient homogenization procedure

for the calculation of optical properties of 3D

nanostructured composites. Opt. Express, 18,

22119, (2010).

Cortes et. al. - Optical properties of nanostructured

metamaterials Phys. Status Solidi B, 247, 2102

(2010).
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dieléctrica
efectiva,...
empleando
recursión

distribuı́da ?

Motivación

Transparencia Vs.

Frecuencia

Transparencia Vs.

Frecuencia

Transparencia Vs.

Frecuencia

Diseño de Propiedades
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Respuesta Electromagnética de Cristales Artificiales:

Sı́ntesis, Modelado y Diseño. (UBA-UNLP)

PI-2014-SGCyT-F008:
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ópticas

Respuesta
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Respuesta Óptica
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