UNIVERSIDAD NACIONAL
AUTONOMA DE MEXICO

CENTRO DE NANOCIENCIAS Y
NANOTECNOLOGIA

PLASMONES HIPERBOLICOS EN SISTEMAS
BIDIMENSIONALES DE DIRAC

TESIS
QUE PARA OBTENER EL TITULO DE:
LICENCIADO EN NANOTECNOLOGIA

PRESENTA:
LUIS FERNANDO MARTINEZ GOMEZ

TUTOR DE TESIS
DR. JESUS ALBERTO MAYTORENA CORDOBA

Ensenada Baja California a 05 de agosto 2021



e e

Universidad Nacional - J ~  Biblioteca Central
Auténoma de México -

Direccion General de Bibliotecas de la UNAM
Swmie 1 Bpg L IR

UNAM - Direccion General de Bibliotecas
Tesis Digitales
Restricciones de uso

DERECHOS RESERVADQOS ©
PROHIBIDA SU REPRODUCCION TOTAL O PARCIAL

Todo el material contenido en esta tesis esta protegido por la Ley Federal
del Derecho de Autor (LFDA) de los Estados Unidos Mexicanos (México).

El uso de imagenes, fragmentos de videos, y demas material que sea
objeto de proteccion de los derechos de autor, serd exclusivamente para
fines educativos e informativos y debera citar la fuente donde la obtuvo
mencionando el autor o autores. Cualquier uso distinto como el lucro,
reproduccion, edicion o modificacion, sera perseguido y sancionado por el
respectivo titular de los Derechos de Autor.



RVERSOAD NACIONAL AUTONOWA b (372
S S

UNIVERSIDAD NACIONAL AUTONOMA DE MEXICO
CENTRO DE NANOCIENCIAS Y NANOTECNOLOGIA

LICENCIATURA EN NANOTECNOLOGIA
NANOESTRUCTURAS

PLASMONES HIPERBOLICOS EN SISTEMAS BIDIMENSIONALES DE DIRAC

TESIS
QUE PARA OPTAR POR EL TITULO DE:
LICENCIADO EN NANOTECNOLOGIA

PRESENTA:
LUIS FERNANDO MARTINEZ GOMEZ

DIRECTOR DE TESIS
DR. JESUS ALBERTO MAYTORENA CORDOBA

ENSENADA, BAJA CALIFORNIA 05 DE AGOSTO 2021



Hago constar que el trabajo que presento es de mi autoria y que todas las ideas, citas textuales,
datos, ilustraciones, graficas, etc. sacados de cualquier obra o debidas al trabajo de terceros, han
sido debidamente identificados y citados en el cuerpo del texto y en la bibliografia y acepto que en
caso de no respetar lo anterior puedo ser sujeto de sanciones universitarias.

Afirmo que el material presentado no se encuentra protegido por derechos de autor y me hago
responsable de cualquier reclamo relacionado con la violacion de derechos de autor.

LUIS FERNANDO MARTINEZ GOMEZ



Resumen

El descubrimiento de los sistemas bidimensionales tipo Dirac ha impulsado a la plasmoénica
por sus novedosas propiedades. Entre ellos, la emergente clase de materiales anisotrépicos 2D
tipo Dirac presentan fendmenos Opticos Unicos con potenciales aplicaciones tecnoldgicas en la
optoelectrénica y plasmoénica. En el presente trabajo nos enfocamos en los modos normales de la
respuesta Optica de los materiales 2D tipo Dirac. Partiendo del grafeno, se explican las principales
propiedades de las estructuras de conos de Dirac a bajas energias. Posteriormente se discuten las
principales caracteristicas y aplicaciones de otros sistemas 2D analogos. Se calculo la relacion de
dispersion plasmonica para estos sistemas bidimensionales y se discuti6 el concepto de contornos de
isofrecuencia para entender las propiedades de los modos plasmoénicos en materiales anisotropos. A
partir de este, se destacan las principales diferencias entre los plasmones en el grafeno y los sistemas
clasicos conocidos (sistema de gas de electrones bidimensional, 2DEG). Asi mismo, se discutieron las
propiedades de los plasmones para materiales isotrépicos, anisotropicos e hiperbdlicos. Por tltimo, se
obtuvieron las expresiones explicitas del tensor de conductividad 6ptico del borofeno 8-Pmmn a través
de la férmula de Kubo a temperatura 7" = 0 como funcion de la frecuencia de luz incidente. A partir
de esta respuesta Optica del borofeno 8-Pmmn se observé una regién hiperbdlica. Posteriormente, se
analizaron los contornos de isofrecuencia de los plasmones para distintas frecuencias de luz incidente.
Finalmente se analiz6 el amortiguamiento de los plasmones para modos tipo TE y TM, en donde

estos ultimos presentaron menor disipacion de energia.
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CAPITULO 1

Introduccion

En las dltimas décadas, los plasmones han surgido como una promesa a nuevos dispositivos
tecnoldgicos debido a sus innovadoras propiedades. Los plasmones son excitaciones electrénicas que
se forman debido a la interaccién de luz (o radiacion electromagnética) con los electrones libres de
un medio. Se presentan como modos colectivos de oscilacion de la densidad de carga inducida (el
“quantum” de este campo recibe el nombre de “plasmén” o “polaritén plasménico” si se desea destacar
su cardcter del producto de la interaccion luz-materia). En superficies metal/dieléctrico representan
ondas o campos propagantes superficiales, conocidos como Plasmones de Superficie(SP, por sus siglas
en inglés), con cardcter evanescente en la direccion perpendicular a la interface. Estos plasmones
de superficie presentan propiedades muy importantes, como campos fuertemente localizados, una
enorme sensibilidad a los cambios en el entorno local y la capacidad de localizar la energia en
volumenes diminutos no restringidos por la longitud de onda de la luz incidente. Dicho esto, el
estudio de los fenémenos Opticos relacionados con la respuesta electromagnética de los metales se ha
denominado plasmdnica o nanoplasmoénica. Este campo de las nanociencias y nano-6ptica se ocupa

del control de la localizacion y la propagacién de la luz en escalas inferiores a la longitud de onda.

Por otra parte, el descubrimiento del grafeno y sus extraordinarias propiedades (Novoselov
et al., 2004), de los aislantes topoldgicos (Moore, 2010), de los semimetales de Weyl (Xu et al.,[2015)
entre otros, han abierto todo un campo nuevo de investigacion, el de “los sistemas de Dirac”. En tales
sistemas, los electrones estdn gobernados por la version 2D de la ecuacién de Dirac, lo que permite
ya vislumbrar su novedad. Esta clase tinica de nanomateriales 2D presentan propiedades innovadoras
que prometen aplicaciones importantes en la tecnologia; el descubrimiento del grafeno ha traido
una nueva revolucion cientifica y tecnoldgica. Mds atn, el grafeno contiene propiedades Opticas

Unicas y de mayor potencial que las conocidas en los metales. Primero, la densidad de portadores
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de carga puede ser modificada eléctricamente, quimicamente y dpticamente. Esto permite modificar
el rango de frecuencias en las que se puede excitar los SP y abarcar un mayor rango de frecuencias.
Segundo, la baja densidad electrénica de estados y el débil acoplamiento electrén-fonén provee
al grafeno de una alta densidad de corriente de portadores de carga. Tercero, a diferencia de las
excitaciones plasmonicas de un gas electronico bidimensional, los plasmones de superficie en el
grafeno ofrecen una posibilidad tinica de observar modos con polarizacion tipo TE. Debido a este
movimiento transversal de los portadores, la velocidad de los SPs con polarizacién tipo TE suelen
estar cerca de la velocidad de la luz en la materia (Mikhailov and Ziegler, 2007). Sin embargo, la
relacion de dispersion de tales modos colectivos en esta clase de sistemas difiere de aquéllas que

suelen aparecer en los llamados metamateriales

Los metamateriales son materiales compuestos creados artificialmente que obtienen sus
propiedades de la microestructura interna, en lugar de la composicién quimica de los materiales
naturales. El concepto central de los metamateriales es elaborar materiales utilizando unidades
estructurales disefadas y fabricadas artificialmente para conseguir las propiedades y funcionalidades
deseadas. Por otra parte, las metasuperficies ultrafinas, que comprenden una clase de metamateriales
opticos planares altamente anisotropicos con unidades estructurales de sub-longitud de onda, han
atraido mucha atencion debido a su capacidad de controlar localmente la fase, la amplitud y la
polarizacion de la luz en la interfaz entre dos materiales (Kildishev et al., |2013)). La respuesta
electromagnética de las metasuperficies puede ser modelada a través del tensor de conductividad
optico

Ogzz Ogy

045 = (11)
g

yr  Oyy

donde los componentes pueden ser complejos. Esta anisotropia de las metasuperficies genera plasmo-
nes con distintos contornos en el espacio de los momentos (&, k). Nétese que para el caso isotrépico
(Ogz = Oyy, Oy = 0y, = 0), por ejemplo el grafeno, el contorno de las plasmones son circulares. Por
el contrario, cuando un componente del tensor de conductividad predomina sobre el otro (0., 7# 0y,
Im oy, - Im oy, > 0), entonces los plasmones de superficie toman contornos elipticos. Mdas aun, para

las metasuperficies en donde sus componentes diagonales del tensor de conductividad difieren de

signo (Im o, - Im o,,, < 0), se observa un contorno hiperbdlico en los plasmones.
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Nemilentsau et al. (2016) propusieron la posibilidad de tener propagacién de tipo hiperbdlica
con materiales “naturales” tales como los materiales de Dirac o sistemas basados en ellos. En este
trabajo proponen un novedoso mecanismo fisico, inherente a la naturaleza de los materiales, para
crear plasmones hiperbdlicos bidimensionales altamente sintonizables basados en los materiales 2D
anisotrépicos en el rango de frecuencias del infrarrojo lejano y medio. Este mecanismo se basa en la
interaccion entre dos tipos de movimientos de electrones que definen la respuesta electromagnética
de los semiconductores tipicos: el movimiento de los electrones (huecos) dentro de la banda de
conduccion (valencia) del material (movimiento intrabanda), y las transiciones de electrones desde la
banda de valencia a la de conduccion del material (transiciones interbanda). Debido a esto, se logro
demostrar que los materiales anisotrépicos 2D tipo Dirac pueden albergar plasmones hiperbdlicos de

superficie altamente sintonizables.

Debido a la forma de los contornos plasménicos, los plasmones hiperbdlicos se propagan en
direcciones con densidades de estados grandes y de mayor confinamiento, posiciondndolo como po-
tenciador para aplicaciones en la nanofotonica. La posibilidad de tener indices de refraccidon negativas
fue predicha por Veselago| (1968)), en donde se requiere que las permitividades y permeabilidades sean
ambas menores a cero (e < 0y p < 0). Dicha propiedad es inherente en la mayoria de los materiales
anisotropicos hiperbolicos, el cual afiade un valor adicional a sus propiedades hiperbodlicas (Luo et al.,
2002)). Esta refraccion negativa, dependiente de la longitud de onda, puede utilizarse para dirigir
sefiales Opticas con diferentes longitudes de onda (Takayama and Lavrinenkol |2019). Uno de los
problemas actuales de la microscopia de alta resolucion es recuperar los componentes evanescentes en
campos lejanos (Hyperlens). Los plasmones hiperbdlicos poseen campos evanescentes en la direccion
perpendicular del material, 1o que permite fuertes interacciones luz-materia al mismo tiempo que
proporciona un alto confinamiento. Por otra parte, los plasmones hiperbdlicos, debido a su alta
anisotropia, poseen componentes con vectores de onda de gran magnitud sin depender de mecanismos
resonantes (intrinsecamente limitados en frecuencia, y perjudiciales para la formacién de imagenes
debido a las pérdidas de absorcion), lo cual los convierte en candidatos ideales para leer y escribir
informacién a nanoescala (Ferrari et al., 2015]). De igual manera, los plasmones hiperbdlicos en
materiales 2D se pueden aplicar a la ingenieria de transmision de calor (Guo et al., [2012; Guo and
Jacob 2013), ingenieria de emision espontdnea (Roth et al.,[2017;|Lu et al., 2014), nanolitografia (L1

et al., 2011} Ishii et al.,|2013)), por mencionar algunos més.
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Dicho esto, la presente tesis tiene como objetivo estudiar las caracteristicas de la propagacion
de modos electromagnéticos en materiales 2D de Dirac, tomando como ejemplos el grafeno, un
modelo anisotrépico minimo con plasmones hiperbdlicos, y el borofeno P-mmn. Este se delimitard
en estudiar los plasmones en sistemas 2D, asi como el tensor de conductividad 6ptica del boropheno
8-Pmmn. La presente tesis estd organizada de la siguiente manera: En el Capitulo 2 se hablara de los
Sistemas de Dirac, partiendo del Hamiltoniano de Dirac en el grafeno hasta extrapolarlo a materiales
anisotropicos 2D. En el Capitulo 3 se desarrollard a detalle la relacion de dispersién plasmoénica para
un material 2D puesto en una interface entre dos dieléctricos. Ademads, se estudiardn las propiedades
de los plasmones para el caso isotropico, puramente anisotropico e hiperbodlico. En el Capitulo 4 se
revisaran las propiedades mas relevantes del borofeno 8-Pmmn. Se calcularédn las expresiones del
tensor de conductividad a partir del formalismo de la férmula de Kubo y se estudiarédn las propiedades
plasmonicas del borofeno 8-Pmmn. Por ltimo, en el Capitulo 5 se anexarédn las conclusiones del

presente trabajo asi como los resultados més relevantes.



CAPITULO 2

Sistemas de Dirac

El descubrimiento del grafeno trajo consigo una revolucion de ideas y avances tecnolégicos
debido a sus particulares propiedades. En particular, las estructuras de conos de Dirac provee al
grafeno de de electrones que se comportan como fermiones "sin masa", lo que le confiere al material
notables propiedades. A bajas energias, la energia del electron depende de manera lineal del vector de
onda en sistemas tipo grafeno, y la ecuacion que gobierna este comportamiento tiene la forma de la
ecuacién de Dirac en dos dimensiones. En este capitulo iniciaremos por recordar la celebre ecuacion
de Dirac (considerada en 2D), y a continuacion presentaremos el grafeno, y luego comentamos sobre

otros sistemas 2D andlogos asi como sus propiedades.

2.1. Ecuacion de Dirac en 2D

Paul Dirac desarroll6 una ecuacién considerada como una de las mas bellas en la fisica, que
permitié incorporar el momento magnético intrinseco de los electrones (espin). En dos dimensiones,

la ecuacion de Dirac para una particula libre se escribe

9,
(c(peos + pyoy) + mc’o.) U(z,y,t) = zhE\IJ(I, y,t). 2.1

donde ¥(x,y,t) es la funcién de onda del electrén, o; son las matrices de Paul c es la velocidad

de la luz en el vacio, p es el operador de momento, m es la masa del electrén en reposo y h es la

'La matrices de Pauli son matrices complejas que surgieron en el desarrollo de Wolfgang Pauli para explicar el spin
del electrén sin efectos relativistas. Estas estan definidas por:

(01 (0 —i (1 0
9e=\1 0) %%~ \i o) =7 \o -1/
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constante de Planck reducida. La ecuacién [2.1] permite explicar el comportamiento de un electrén

con spl’n—%en movimiento relativista.

Debido a las contribuciones de las matrices de 2 x 2 de Pauli, la funcién de onda ¥ (z, y, t)

puede ser considerada como una funcién de onda de dos componentes (espinores), 0 como un

Dy, y,t
vector columna: ¥ (z,y,t) = a@y,t) . Considerando que podemos separar la dependencia

CDB(x7 Y, t)
temporal de la forma: ® 4 (v, y,t) = e /"¢, p(z,vy), donde la energia E es relativista |E| —

V/ (pc)? + (mc?)2, entonces podemos representar la ecuacién (2.1)) en forma matricial:

—(E—mc*) c(p, —ip,) \ [ Palz,y)

—0. 2.2)
c(p, +ip,) —(E+mc*) ] \¢p(z,y)

Las soluciones de la ecuacion (2.2)) nos da un conjunto de soluciones desacopladas (¢!, 1)?) para

E = /p*c? +m?c* > 0;
, 1
VHay) = Ne® | ] (2.3)
Eimcg
y para B = —y/p?c? +m?2ct < 0;
, 1
Vi y) = Nee™ ] (24)
mc?+E

donde k = (k,, k,) es el momento de las particulas en las direcciones correspondientes, /N, es una
(E+mc?)
\/|p\2(32—l—(E:I:mc2)2 )

constante de normalizacion dada por Ny =

Noétese que para el caso de una particula sin masa m = 0, la ecuacién de Dirac se reescribe

como
—-F c(p, —1 T,
| (. —ipy) | [0alz9)) _ 25
C(px +7’py> —FE QbB(l',y)
en donde las soluciones (2.3) y (2.4) se pueden reescribir como:
eik~'r‘ 1 eik~r 1
vi(r) = L Ui = : (2.6)

V2 | o V2 \ —eid

en donde ¢ = arctan(k,/k;).
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2.2. Grafeno

El grafeno es una monocapa de atomos de carbono dispuestos en una superficie uniforme,
ligeramente ondulada, con una estructura semejante a la de un panal de abejas por su configuracion
atémica hexagonal. Esta estructura cristalina bidimensional (2D) contiene dos dtomos por celda
unidad (red bipartita). La relacién de dispersion de los portadores de carga, en el espectro de bajas
energias cerca de los puntos de carga neutra (Figura[2.T]A), se comporta como la relacion de dispersion
"quasi-relativista". La estructura de bandas (Figura[2.1B) es una herramienta muy ttil para la relacién
de dispersion energética de los electrones a temperatura cero. En este se puede observar que cerca de

los puntos de simetria K ambas bandas se intersectan siguiendo una dispersion lineal.

Energia

Energia (eV)

FIGURA 2.1: A) Estructura de banda energética del grafeno. La relacion de dispersion
lineal cerca de las partes centrales de las bandas son resaltadas (Duplantier et al., 2017).
B) Estructura de bandas del grafeno (Katsnelson, [2007).

Estos puntos caracteristicos de interseccion forman una estructura tipo cono que es la que

brinda al grafeno de propiedades electrénicas unicas. Considerando dos orbitales atémicos en cada
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sitio de las dos subredes (A y B) cerca de los puntos de mdxima simetria en la primera zona de
Brillouin k — K, el Hamiltoniano de Enlace Fuerte (Tigh-Binding) puede expresarse como:

0 Gz — iQy

IEIK = hvpo - q = hup 2.7

qz + iqy 0

donde o son las matrices de Pauli (0,, 0,), g = k — K son los momentos relativos definidos por:

4z
q= ; (2.8)
dy
’ 3
a
— ) 2.
0 o ¢/300, (2.9

es la velocidad de Fermi en los puntos candnicos o puntos de Fermi, en donde a ~ 1,2Aes la distancia
entre los vecinos mds cercanos y t es el pardmetro de salto (Novoselov et al.,|2005)). Los eigenvalores
de (2.7), i.e.la relacion de dispersion energética, son funciones de la magnitud g con dependencia

lineal: £ = hup|q

, con respecto a los puntos K. Ademds, podemos observar que estos eigenvalores
corresponden a la ecuacion de Dirac sin masa (2.6). Debido a que hay 2 dtomos por celda unidad,
cada uno dona un electrén a la banda de valencia, por lo que la primera zona de Brillouin esté
completamente llena (a primeras aproximaciones), de tal forma que la energia de Fermi es zero en

estos puntos.

La ecuacion es un andlogo a la ecuacion de Dirac sin masa, en donde la velocidad de la
luz c es reemplazada por la velocidad de Fermi vy =~ 10°ms~!. El grado de libertad interno, que es
el espin en la ecuacion de Dirac, son los indices (A, B) de las subredes del grafeno. Estos “espinores
de Dirac” consisten en dos componentes que describen la distribucién electrénica en las subredes A
y B. Estos nimeros cuédnticos son mejor conocidos como pseudoespin, donde el pseudoespin “up”

corresponde a la subred A y el pseudoespin “down” a la subred B.

Si incorporamos componentes diagonales Ae al Hamiltoniano (2.7) de tal forma que este

quede expresado como:

) A Fop (g, — i
i — ‘ vr(Ge = 4y) , (2.10)

hop (g + iqy) Ae
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se observa que la relacion de dispersion energética es

E.(q) = Ae £ 1/ h2v2|q|*. (2.11)

A partir de la expresion matricial del Hamiltoniano (2.10) podemos interpretar que este término
adicional Ae eleva el nivel de Fermi. Esto puede ser causado cuando se modifican la concentracién

de portadores de carga en el material.

Debido a la presencia de estos conos de Dirac, el grafeno presenta propiedades tnicas de
efectos Hall cudanticos fraccionarios (Bolotin et al., 2009)), fractales (Ponomarenko et al., 2013) y
semienteros (Zhang et al., 2005); alta movilidad de portadores de carga (Bolotin et al., 2008]), asi

como otras propiedades 6pticas (Nair et al.,|2008) y fendémenos novedosos (Castro Neto et al.,|2009).

2.3. Materiales tipo Dirac

Los materiales tipo Dirac son materiales que presentan conos de Dirac de baja energia en
su estructura de bandas dentro de la primera zona de Brillouin. Los electrones normales, que se
pueden encontrar en los metales, obedecen a la ecuacidon de Schrodinger, mientras que las energias
de los electrones tipo Dirac son lineales con el momento y obedecen a la ecuacion de Dirac. Sin
embargo, a diferencia de otras particulas sin masa, como los neutrinos, los electrones tipo Dirac
tienen carga. Como resultado, los electrones de los materiales de Dirac se comportan como particulas
sin masa cargadas que pueden ser facilmente influenciadas por un campo electromagnético externo.

Para estructuras 2D, el Hamiltoniano de Dirac tiene la forma de:
Hp = (V30,04 + vyqy0y) + Acoy, (2.12)

donde o, son las matrices de Pauli, o es la matriz identidad de 2 x 2, vy es la velocidad de Fermi,
v, son las velocidades relativas de los portadores de carga en cada una de las direcciones y ¢,
son los operados de momento. Noétese que el dltimo término del lado derecho de la ecuacion (2.12)
incrementa el nivel de Fermi Ae, por lo que este término produce una brecha entre la banda de
conduccion y de valencia. Existen materiales altamente anisotrépicos en donde las velocidades en

cada una de las direcciones son distintas, v, # v,, en donde la relacion de dispersion energética de
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los materiales 2D tipo Dirac estd dado por

E+(ge,qy) = Ae £ /viq; + vjqy. (2.13)

Hasta ahora, se han encontrado cientos de materiales 2D, incluyendo compuestos de los
grupos IV-VI, sistemas binarios de elementos del grupo III-V, metales calcogenuros, 6xidos complejos,
entre otros. Entre la gran variedad de los materiales 2D, solamente el grafeno, siliceno (Feng et al.,
2016), germaneno (Davila and Le Lay, |[2016)), fosforeno (Liu et al.,[2014)), algunos grafinos (alétropos
sp — sp? del carbén) (Huang et al., 2013) y borofeno (Lopez-Bezanilla and Littlewood, 2016) exhiben
tedricamente los conos de Dirac. Ademds, solamente se han demostrado experimentalmente los conos

de Dirac en el grafeno (PletikosicC et al.,|[2009).

Dentro de esta gamma de materiales 2D pertenecientes a los elementos de los grupos IV-VI,
los dicalcogenuros de metales de transicion (DCMT) (e.g., MoS,, MoSe, WS, y WSe,) son de grande
importancia. Estos tienen propiedades novedosas, como el acoplamiento de espin-valle interaccién
fuerte de muchos cuerpos y transiciéon de banda prohibida indirecta a directa en el limite de la
monocapa. Ademds, sus absorciones Opticas estdn dentro del visible. Por otra parte, Cahangirov et al.
(2009), a través de cdlculos de primeros principios, predijeron la estabilidad en forma de panal de
abejas del Silicio (Siliceno) y el Germanio (Germaneno), ambos pertenencientes del grupo IVA. Estos
son semimetales con conos de Dirac con velocidad de Fermi = 10%m /s, parecidas a las del grafeno.
Sus longitudes de enlace, ligeramente mayores que las del grafeno, debilitan las interacciones m — 7y
causan un acoplamiento distinto de o y enlaces 7 para formar estructuras pandeadas. Estas estructuras
pandeadas afectan de gran manera las propiedades electrénicas de los materiales 2D mds alla del las

propiedades del grafeno.

Recientemente, los materiales 2D con anisotropia intrinseca de banda en el plano han atraido
una atencion significativa. Las propiedades de transporte anisotropico de los materiales 2D con baja
simetria son tipicamente el resultado de la diferente estructura de bandas de energia a lo largo de
las diferentes direcciones en el plano de la red cristalina de capas, lo que lleva a una masa efectiva
del portador drasticamente diferente a lo largo de las diferentes direcciones del cristal (Zhao et al.,
2020). Por lo tanto, el estudio de las propiedades magnéticas y de transporte de los materiales 2D

anisotropicos pueden ofrecer la via para investigar nuevos fendmenos fisicos, como la localizacién
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débil anisotrdpica, la superconduccion anisotrépica y la resistencia magnética no lineal anisotrépica,
que proporcionan una comprension mas completa de sus propiedades fisicas y de sus posibles

aplicaciones(Barraza-Lopez et al., 2020).

En la bisqueda de estos nuevos materiales anisotrépicos 2D, varios estudios computacionales
han predicho una larga gamma de estructuras de borofeno (estructuras cristalinas 2D de Boro) con
distintas configuraciones y propiedades (Wu et al., 2012). El polimorfismo del borofeno con un cono
Dirac inclinado y anisotrépico (llamado borofeno 8-Pmmn) fue predicho por Zhou et al.| (2014) y ha
sido confirmado experimentalmente por Mannix et al. (2015) asi como sus estructuras hidrogenadas
(Borofanos) (L1 et al., 2021). Posteriormente se predijo la existencia de plasmones anisotrépicos
(Sadhukhan and Agarwal,[2017). Se han estudiado las propiedades electrénicas del borofeno 8-Pmmn
utilizando célculos de primeros principios y se han mostrado los conos de Dirac que surgen de
los orbitales de una de las dos subredes no equivalentes (Lopez-Bezanilla and Littlewood, 2016).
Posteriormente se propuso un Hamiltoniano efectivo de baja energia en el limite del continuo

(Zabolotskiy and Lozovik, [2016).



CAPITULO 3

Modos Electromagneticos en materiales 2D

Los plasmén polaritones de superficie (SPPs, por sus siglas en inglés) son excitaciones elec-
tromagnéticas que se propagan en la interfaz entre un dieléctrico y un conductor, evanescentemente
confinadas en la direccion perpendicular. Estas ondas electromagnéticas de superficie surgen a través
del acoplamiento entre los campos electromagnéticos y las oscilaciones del plasma de electrones
del conductor (Maier, 2007)). Partiendo de la ecuacion de onda, en la primera seccion del presente
capitulo se desarrolla la relacién de dispersion de los SPPs para un material bidimensional inmerso
en dos dieléctricos homogéneos. En la siguiente seccion se estudiardn las propiedades del modelo
de gas de electrones libres en dos dimensiones. Posteriormente se explicaran las propiedades de los

plasmones isotropicos, elipticos e hiperbdlicos en estructuras 2D.

3.1. Relacion de dispersion plasmonica en materiales 2D

Consideramos un material 2D dentro de una interface que separa a dos medios dieléctricos
homogeneos con constantes dieléctricas €7, €5 y permeabilidades 1, 0. El esquema de la estructura
propuesta se muestra en la Figura[3.1] As{ pues, tomamos como punto de partida las ecuaciones de

Maxwell macroscépicas en los dos medios que rodean al material 2D:

v.D=) (3.1a)

V.-B=0, (3.1b)
0B

VXxFE= —W, (31C)

VXHZJeIt—i-aa—?, (3.1d)

12
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donde D es el vector de desplazamiento, E es el campo eléctrico, H el campo magnético, B la
densidad de flujo magnético con densidades de carga externa y densidad de corriente p y J ..,

respectivamente.

Si limitamos nuestro estudio al caso lineal, isotropico y no magnético, entonces encontramos

las relaciones constitutivas:

D = ¢yeE,
(3.2)
B = pyuH,
donde € es la constante dieléctrica o permitividad relativa y p es la permeabilidad magnética relativa.
En casos en donde los medios son lineales e isotrépicos con respuesta instantdnea a los cambios
del campo eléctrico, la permitividad relativa es un escalar: e(r — r';t — t') — ¢. Los medios
anisotropicos pueden ser considerados a través de la forma tensorial de € y . Conociendo estas

relaciones, podemos combinar las ecuaciones de Faraday (3.1c) y Ampere (3.1d)) de las ecuaciones

de Maxwell para obtener:

oD
VxVxFE= —MOIUW, (33)
y posteriormente llegar a la ecuacién de ondﬂ
PE
L o il 3.4
v 2 O 0, (3.4)

1
V Ho€o

soluciones arménicas en la dependencia temporal del tipo: E(r,t) = E(r)e ™!, donde w es la

donde ¢ = es la velocidad de la luz. Esta ecuacion diferencial parcial de segundo orden permite

frecuencia angular. Introduciendo esto en la ecuacién de onda (3.4) obtenemos:

V2E + kiepnE =0, (3.5)

IUtilizando la identidad
VxVxE=V(V-E)-V’E,
en donde hay ausencia de fuentes (V - D = 0), entonces podemos escribir el lado izquierdo de la ecuacién (3.3)) se puede

escribir como
VxVxE=-VE.
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donde £y = “ es la amplitud del vector onda en el vacio. La ecuacién (3.5) es conocida como
la ecuacién de Helmholtz y el mismo procedimiento se puede aplicar al campo magnético H. Al

conjunto de soluciones que satisfacen (3.4) se les llaman ondas planas.

Consideremos una onda plana que incide sobre un material bidimensional en una interface
separado por dos medios, como se muestra en la Figura El campo eléctrico E y el campo
magnético H estdn dados por las expresiones

E(r,t)= Eyeitkr—et)
' (3.6)
H(r,t)= He'kr—«t)
donde los vectores Ey y H representan la amplitud de los campos eléctricos y magnéticos, res-

pectivamente. Ademds, por la teoria de electromagnetismo sabemos que estos campos son ortogonales.

g k;jx\

-
+
ki

FIGURA 3.1: Vectores de Onda de una onda electromagnética incidente sobre un
material 2D (linea azul) entre dos medio dieléctricos.
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Se elige un sistema coordenado en donde el plano de la interfase es paralelo al plano x — y

como se muestra en la Figura[3.1]y de tal forma que el vector de onda solo tenga dos componentes:
k= (k;,0,k,). (3.7

Los dos medios con permitividades €1, €5 y permeabilidades i1, o definen las propiedades

de las ondas electromagnéticas que pueden ser expresadas como una superposiciéon de ondas TE

(Transversal Eléctrico ) y TM (Transversal Magnético). Para la polarizacion tipo TM, el campo

eléctrico y magnético se expresan como:

E=(E,0,F,), H = (0,H,,0), (3.8)
mientras que la polarizacién tipo TE se expresa como:

E =(0,E,,0) H=(H,0,H,), (3.9

para una configuracién como se muestra en la Figura [3.1] De esta forma, se pueden expresar los

campos eléctricos en cada una de las regiones como:

Ey(r,t) =EY(r.1) + E7 (r,1) #<0,
Ef By
_ E;l ei(kjlx+kj1z—w1+t) + Ey_l ei(kglx-l-k;lz—wft)’
E} B
(3.10)
Es(r,t) =Ef(r,1) + E5 (r,1) ©20,
Ef, By
_ E;_2 ei(kj2m+kj22—w2+t) + Ey_g ei(k;Qw-l-k;Qz—w;t)’
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donde los subindices representan el medio en donde las ondas electromagnéticas viajan. Similarmente,

los campos magnéticos se pueden expresar como las ecuaciones (3.10). Estos campos electromagnéti-

cos deben satisfacer las condiciones a la frontera en la interface (z = 0):

n- (DQ_Dl) = Ps, (3113.)
z2=0

f-(By—By)| =0, (3.11b)
z=0

A x (By—Ey)| =0, (3.11c)
z=0

A x (Hy— Hy)| =J,, (3.11d)
z=0

donde 1 es el vector normal a la superficie de la interfase (en direccién de +=2), p; es la densidad de

carga superficial de la interface y J; es la densidad de corriente que puede ser expresada como

Oz Oy E,

J.—GE — (3.12)

Oy Oyy Ly,
A partir de la segunda condicion a la frontera (3.1Ta) sabemos que el componente paralelo a la
interface de B (H) es continuo en la interface, mientras que la tercera condicion (3.11b) nos dicen
que el componente tangencial de E (D) es continuo en la interface. Al aplicar la ley de Faraday y

Ampere, a las ecuaciones de ondas planas obtenemos
kxFE = pyuwH, kx H=—eevFE, (3.13)

suponiendo la ausencia de densidades de corriente J.,; en cada medio y recordando que k es el
vector de onda definido en (3.7). Nétese que la ecuacion (3.13) nos ayuda a relacionar los campos

eléctricos y magnéticos en cada uno de los medios.

Si aplicamos la ecuacién (3.11c) al campo eléctrico en z = 0, entonces obtenemos

(ki z—w]t — ik r—wit (ke —wit — ik yr—wst
E:lel( 21T W1 )_|_ EzIGZ( nT-wrt) — E;éez( 22 —w3 1) + E:CQ@l( 22T~ W2 )7

(3.14)

E;-lei(k:jla:—wrt) + Ey—lei(kz_lx—wl_t) _ E?j—Qei(kIZx—w;t) + Ey—2€i(k;2x—w2_t)‘
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Para que esto se cumpla en cualquier tiempo ¢ y para todos los puntos (x, 0) en la interface, entonces
wi =wy =wy =w, =w, (3.15)

de tal forma que no hay cambio en la frecuencia en la interface. Ademads, debido a las ecuaciones

(3.14) encontramos
ko =kn =k =kn=q (3.16)

Asi mismo, recordando la relacién de dispersion de la ecuacién de Helmholtz (3.5)) y debido a (3.16),
entonces encontramos que
kxl - k1'27
]{31 Sin&l = ]{72 sinﬁg, (317)

nysin#; = nysin s,
en donde n; = /€;u;. La ecuacion es mejor conocida como la ley refraccion descubierta
experimentalmente por Snell en 1621. Para que se satisfaga la ecuacién de Helmholtz (3.5) y la
condicién (3.16), entonces el componente normal del vector de onda a la interface cumple con
ki = —k_, para el medio 1y kf, = —k_, para el medio 2. A partir de esto reescribimos las

ecuaciones (3.10) como

E(r,t) =E (r,t)+ E{(r,t) z <0,
B} By
i(qr+k1z—w — i(qr—kz1z—w
= E;-l e (qztk=1 t) + Eyl e (g 1 t)’
E E
(3.18)
Es(r,t) =Ej (r,t) + E; (r,1) 2 >0,
Ej By
i(qrtkooz—w _ i(qr—kyoz—w
— E;—Q cilartkz2z—wt) + Ey2 e'la 2z—wt)
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El desarrollo de las ecuaciones (3.18)) con las condiciones a la frontera (3.11)) y las relaciones de

(3.13) se pueden encontrar en el Apéndice A para llegar a las siguientes ecuaciones:

+
Ey2jL y2 E 1t yl’

— 2 k.1 2 k.1 — Ho 2 k.1
Ef - y2:k—22( — w0y ) B = 12 (52t wiooyy ) By — B0, () — Hy),

11 k.o 4 coer kaz ' Y
€2k
H y2 - 61]{7 2(H Hyl)
kzlaxx kzlaxx _
H* —=1-=2)Ht 1 H " E E
y2 T 1 ( we061> y1+( +w€061> yl —ouy(Eyy + Epp).

(3.19)

Podemos representar el cambio en las ondas electromagnéticas en un sistema no homogéneo
a través de la matriz de transferencia. La matriz de transferencia es una herramienta muy poderosa
para analizar la luz a través de la propagacion en un medio no homogéneo (Born et al.,|1999). La idea
central de esta es poder conectar los campos eléctricos y magnéticos entre ambos medios a través de

la matriz de transferencia %

Ey E,;
£ E
?f =M yj . (3.20)
H, H
Hy Hy

Si acomodamos el sistema de ecuaciones lineales (3.19) de modo que puedan ser expresadas en la

forma matricial (3.20)) entonces obtenemos

Ey E,
E E
Al =B "], (3.21)
Hyy Hy,
Hy Hy

?La matriz de transferencia (3.20) incluye una onda incidente de la interfase 112 proveniente del medio 2. Esta se
entiende como un caso mas general en donde el espacio no homogéneo pueda incluir mds de una interface. Sin embargo,
para el presente trabajo, las amplitudes £, , y H,, son cero.
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en donde
1 1 0 O
1 -1 0 O
. , (3.22)
0O 0 1 -1
0O 0 1 1
y
1 1 0 !
kz kz kz k‘z
B = ’% <u_11 - wlﬁoayy> _5_222 (N_ll + wﬂo”w) _% ko Oy %k;%w (3.23)
ok, _e2ka1 . .
O 0 E?kz; E?kz;
_ny _Oscy (1 B wlzzlq O-xx> (1 + w]zzlel U.Z‘Z‘)

Finalmente, la matriz de transferencia queda expresada como el producto matricial M = A~'B:

1+ é‘—;(% — WoOyy) 1 — ,%(%1 + WhTyy) —‘Zg’:l—l,f:;ayx ‘ég’e‘l—fgaym
1 1— 5722(’2711 — w,uoayy) 1+ ’5722(’;211 + wuoayy) lzgitlllif;l Oya _/22511::21 Oy
i 7 e L+ -5 1 -5
o Oy -G+ 1+ E)
(3.24)

Los plasmones pueden ser vistos como un efecto de resonancia en donde se observa un
incremento de la amplitud-respuesta debido a una frecuencia incidente especifica. Si hacemos incidir
campos electromagnéticos infinitesimalmente pequefios a nuestro material 2D, de tal forma que la
respuesta del material es distinta a cero, entonces encontramos las frecuencias de resonancia de los
portadores de carga en la interfase. Si consideramos solamente ondas que viajen de la interfase hacia
los medios, de modo que las ondas incidentes sean cero (Zhan et al., 2013), entonces la ecuacion

(3:20) se puede reescribir como:

+
Eyg 0 mip Miz2 M3 Mg 0
0 E M1 Moy Moz M E
1 21 M2y Mz Moy 1
| = M| V| = . (3.25)
H,, 0 m31 Mgz M3z M3y 0

0 H Ma1  Mag M43 My H
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A partir del sistema de ecuaciones (3.23]) encontramos las dos siguientes relaciones:

maosEy + mosH ; =0,
(3.26)

m42Ey_1 + m44Hy_1 = 0.
que sostienen las condiciones de resonancia del sistema. Por tales motivos, las soluciones no triviales
del sistema de ecuaciones (3.26) definen la relacion de dispersion de los plasmones polaritones de

superficie:

Mig2Mgy — MaogMmys = 0, (3.27)

que corresponden a los elementos de la matriz (3.24):

kz2 + kzl
M2 H1

ZO kzl szUxm
ko

+ ZOkOUyy:| |:€1kz2 + €gk1 + :| = nyayxZSkZZkzb (3.28)

donde Zy = /o /€0 == 377€) es la impedancia en el vacio. Nétese que si imponemos las condiciones

(3.25)) en las ecuaciones (3.19)), entonces obtenemos

sz kzl — k'zl,uoo-y:r _
71 _ DaloOye py 3.29
(,u2 + " + Zo OUyy) yl wege, VY ( a)
kz kz Oz — —
(61]{332 + 62]4?21 + ﬁ) yl — 51k220my yl* (329b)

. . S w
Si se proponen soluciones evanescentes a lo largo de la direccion z en donde Re{q} > /€;/1;* para

tener ondas localizadas en nuestro material 2D, de tal forma que k,; = ik1, k.o = 1Ko,

K1 =1/ q* — €1M1k(2)7 K2 =4/ q? — €2N2k(2)7 (3.30)

entonces,

A
{@ + = ’l'Zokoayy} [6152 + €2K1 + Z'MUM} = UwyayxZOQ@’il' (3.31)
pe i ko

La relacién de dispersion (3.31)) para plasmones de superficie en materiales 2D se puede encontrar en

la literatura (Melo, 2015; Nakayamal, [ 1974).

Es importante aclarar que la relacion de dispersion (3.31)) se refiera a la propagacién en
x exclusivamente. De tal manera, si queremos hacer una rotacién sobre el eje z del tensor de

conductividad de tal forma que el plano de incidencia de la luz corresponda a una direccion de
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propagacién arbitraria en un dngulo ¢, como se muestra en la Figura [3.2] entonces el tensor de

conductividad o;; estd dado por:
o = Rjiowy Rij, (3.32)

en donde la matriz de rotacion estd dada por:

cos sin
Ry = 2 ¥ _

1 Gz _qy
—sing cosgp 1T \qy

(3.33)

- <

FIGURA 3.2: Sistema de coordenadas rotados para describir la propagacion en una
direccion arbitraria, a un dngulo ¢ respecto al eje x.

Si consideramos el caso en donde las permitividades de los materiales estan igualados a la
unidad €; = ¢; = 1, al igual que las permeabilidades 11 = s = 1, entonces podemos expandir la

ecuacion (3.31)) y reescribirla como:

2 1 2 / Kok Zg /
q o, — ki Tr{o'} =i2— |1+ —=det{c'}], (3.34)
Zy 4
donde k) = ky = K, Tr{o’} = o}, + 0,, es la traza de la conductividad eléctrica y det{o’} =
00y — Oy Oy €8 €l determinante de la conductividad eléctrica. Una de las propiedades de la traza

y el determinante de una matriz es que se mantienen invariantes ante rotaciones. Por tal motivo,
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solamente el primer término del lado izquierdo de la ecuacién (3.34)) se vera afectada:

!/

1
Ope = Rma:szm = ? [aqu‘?g + O'yyqz + qa:Qy(ny + Uya:)] . (335)

Finalmente, introduciendo el término (3.35)) en la ecuacién (3.34)) obtenemos la relacién de dispersion

plasmonica:

kor 72
Qe Qy(Opy + 0yz) + (qi — kg) Oz + (qi — kg) Oyy = zZZLO 1+ Io(amayy — OpyOya) | - (3.36)

La solucién de la ecuacion (3.36)) define la relacion de dispersion plasmonica, w(q), para un material

2D anisotrépico (Hanson, 2008)).

3.2. Propagacion de Plasmones en Materiales 2D

Las soluciones w(q,, q,) de la ecuacién (3.36) definidas en el espacio de los momentos
determinan los contornos del plasmén de superficie. Nos interesa conocer la forma de estos contornos
debido a que la velocidad de grupo v, = V,w(q) es la que define la direccion de propagacion de la
energia de los plasmones (Kong, [1986). El analisis computacional de la velocidad de grupo requiere
la forma explicita de w(q) la cual es complicada de obtener. En lugar de esto, se utilizan los contornos
en el espacio de los momentos: w(q,, ¢,) =const. Entonces, la velocidad de grupo y la direccion del

flujo de energia son ortogonales a estos contornos.

Si consideramos el caso mas sencillo para un metal 2D tipo Drude, es decir, un gas de
electrones bidimensional o 2DEG (por sus siglas en inglés), en donde las bandas son parabdlicas y
solo se dan las transiciones intrabanda (en el limite de longitud de onda larga ¢ — 0), entonces el

tensor de conductividad es escrito como

2N
o = io" (w) = ——*, (3.37)
m*w

donde e es la carga del electron, Ny es la densidad de portadores de carga libre y m™* es la masa

efectiva. Entonces, la ecuacién (3.37)) se reduce a dos ecuaciones independientes

Z()lillig ”

poo @) =0, (3.38)

€1R2 + €K1 —
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B2 LB 2ok (w) = 0. (3.39)
M2 1

Sustituyendo (3.38) en (3.29b) obtenemos E,; = E, = 0, lo que indica que la ecuacién (3.38)

corresponde a modos plasmoénicos tipo TM. Similarmente, la ecuacion (3.39) indica que H,; =

H ;‘2 = 0, y por lo tanto, describe a plasmones tipo TE.

Para este tipo de casos, en donde ¢” > 0, las ecuaciones (3.38) y (3.39) solamente aceptan
soluciones para ondas incidentes con polarizacién tipo TM. De otro modo, no existen soluciones
reales para las ondas incidentes con polarizacion tipo TE. Ademads, es posible modificar el rango de

frecuencias de los plasmones de superficie a partir de la densidad de portadores de carga libre (Vy).

El tensor de conductividad en materiales 2D tipo Dirac es un poco mds complejo, en donde

se tienen que considerar las transiciones interbanda e intrabanda y los tensores de conductividad
. I ) . . .

son complejas 0;; = 0;; + i0;;. A continuacion se explicardn las propiedades de los plasmones en

materiales 2D tipo Dirac para conductividades isotropicos, anisotropicos e hiperbdlicos.

3.2.1. Plasmones en Grafeno

En esta subseccion se describirdn los modos plasménicos del grafeno para ilustrar el com-
portamiento de los modos superficiales en estructuras isotropicas bidimensionales. El tensor de
conductividad del grafeno a bajas temperaturas k1" < Ep, calculada a través de la formula de Kubo

(Falkovsky and Varlamov, 2007), puede ser separada en transiciones interbanda e intrabanda

O'g(W) — O_;ntra(w) + O_;nter(w>’ (340)
en donde
. 2 . 2 .
intra ie”Ep inter e 2EF — (CU + Z/T)h
. — =——1 341
i) Th?(wi/T)’ 7 () dnhi C (‘ 2Fp + (w+it)h | )’ (341)

donde Er es la energia de Fermi, e es la carga del electrén, A es la constante de Planck, y 7
es el tiempo de relajacion de los electrones. Las transiciones interbanda son el movimiento de
los electrones (huecos) dentro de la banda conduccién (valencia) del material, mientras que las
transiciones intrabanda son el movimiento de los electrones de la banda de valencia a la banda de

conduccidén. Noétese en la Figura que a frecuencias wy = 2EF/h se produce un escaldn, la cual
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corresponde a las transiciones interbanda del grafeno. Asi mismo, como se puede observar en la
Figura hay un cambio de signo de Im (o) al variar la frecuencia. Debido a esto, la respuesta Gptica
del grafeno puede ser separada basado en el signo de la parte imaginaria del tensor de conductividad.
A bajas frecuencias, cuando la frecuencia y los valores de dopaje son tales que hw < 1,667Ep, la
conductividad del grafeno es tipo Drude en donde la relacién de dispersion (3.31) admite ondas
superficiales con polarizacion TM debido a que Im o, > 0. Por otro lado, para frecuencias cercanas a
la regidn de transicion espectral 1,667Er < hw < 2Er (L1 et al., 2017), las transiciones interbanda
dominan sobre las intrabanda, permitiendo que la conductividad Im o, del grafeno cambie de signo
positivo (metdlico a bajas frecuencias) a signo negativo (dieléctrico a altas frecuencias). A estas
frecuencias, los materiales 2D tipo Dirac permiten plasmones con polarizacion tipo TE (Melo, |2015),

siendo esta una diferencia notable al gas de electrones libres en dos dimensiones.

A) 1.0 6
A) s r ( (B) — E=0.1eV
0.8 i — E=0.15¢eV
o o —— Er=0.2eV
o}
S S Er= 0.3 eV
5 S 2
L o4 £
0.2 J J 0-
B e — T ¥ |
0.1 0.2 03 04 05 06 0.7 01 02 03 04 05 06 0.7
Frecuencia (hw) Frecuencia (hw)

FIGURA 3.3: Parte real (A) y parte imaginaria (B) del tensor de conductividad del
grafeno para varios valores del nivel de Fermi: Er = 0,1 eV (linea negra), Er = 0,15
eV (linea azul), E'r = 0,2 eV (linea verde) y Er = 0,3 eV (linea roja). Los pardmetros
son: 7 = 0,34 ps, 09 = 62/4h (Nemilentsau et al., [2019).

Para tomar en consideracion el amortiguamiento de los plasmones de superficie (disipacién
de energia) es necesario tomar el tensor de conductividad complejo, de tal manera que se considere
la parte Real (¢”) e Imaginaria (¢”) de la conductividad del grafeno en las relaciones de dispersion
plasménica para ondas con polarizacién tipo TE (3.38) y tipo TM (3.39). Entonces, la pérdida
o amortiguamiento de los plasmones de superficie a lo largo de la direccion de propagacion se

defienen como el inverso de Re ¢/ Im ¢, recordando que ¢ = /q2 + qu es el numero de onda del
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plasmoén que viaja por la superficie. Esta pérdida en los plasmones de superficie es dependiente de la
frecuencia, y pueden ser controlados a través del potencial quimico (Energia de Fermi) del grafeno.
De esta manera, a medida que incrementa la parte real del tensor de conductividad, incrementa
el amortiguamiento de los plasmones de superficie (Nemilentsau et al., 2019). En la Figura [3.4]
se muestra la pérdida de energia de los plasmones en el Grafeno para modos TM inmerso en dos
dieléctricos con permeabilidades €; = ¢, = 1. En esta se puede observar que para frecuencias
cercanas a wy la energia se disipa en forma de transiciones interbanda (Boriskina et al., 2017). Por
otra parte, para frecuencias debajo de 2F /A la disipacion de energia de los plasmones es menor,
en donde los picos en la grafica representan las frecuencias de menor disipacion de energia de los

plasmones de superficie.
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FIGURA 3.4: Pérdida de energia de los plasmones del grafeno para varios valores de
nivel de Fermi £r = 0,1 eV (linea negra), Er = 0,15 eV (linea azul), Er = 0,2 eV
(linea verde) y ' = 0,3 eV (linea roja) (Nemilentsau et al.,[2019).

Si queremos determinar la forma de propagacion de los modos plasménicos, consideramos

el caso en donde ¢, g, > ko, de tal forma que la ecuacién (3.36) se puede expresar como:

il “”} , (3.42)

oo (w) + 950(6«)) = 2qwo(w) [m _ 70
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en donde ¢ = /q2 + qg. A pesar de que el lado derecho depende explicitamente de g, la variacién
de esta es menor que la del lado izquierdo, por lo que podemos aproximar que el lado derecho se
mantiene constante respecto al vector de onda. Por lo tanto, la relacién de dispersion plasmoénica para
el grafeno (3.42) describe aproximadamente la ecuacion de una circunferencia. Cabe mencionar que
la ecuacion ((3.42)) es vélida para materiales con conductividades isotrépicas y puramente imaginarias.
Para conductividades complejas 0 = o’ + ic”, se debe en tomar en consideracion el amortiguamiento

de los plasmones de superficies definido por el inverso de Re ¢/ Im g.

3.2.2. Plasmones Anisotropicos

En esta subseccion se describirdn los modos plasmoénicos superficiales para materiales
anisotrépico 2D. Primeramente consideremos el caso de un material 2D en una region de frecuencias

tal que el tensor de conductividad eléctrica, con razonable aproximacion, toma la forma

A diferencia de la relacion de dispersion (3.42)) para materiales 2D isotrdpicos, la ecuacion (3.36)

Z g € o
(—“3 + —y> = 2qw { — —} : (3.44)

7 1 1 1
Ope  Opy OpuOy 4

en donde se eligid g, g, > ko por conveniencia. Para el caso puramente anisotrépico (o7, > 0,0, >

toma la forma

0), la forma que adoptan los contornos de las soluciones de la ecuacion (3.44) representan una elipse,
en donde su eje principal estd a lo largo de la direccién con conductividad mayor. La energia del
plasmon, por el contrario, se transmite preferentemente a lo largo del otro eje. Esto se debe a que
la velocidad de grupo (v,) apunta mayormente hacia el eje menor debido al alargamiento a lo largo

del eje mayor. Nétese que para el caso en donde las componentes diagonales son diferentes a cero

7

(ny7

o, 7 0), entonces la ecuacién (3.36)) describe la forma general de las secciones cénicasﬂ Al
considerar estos componentes no diagonales en el tensor de conductividad implica curvas rotadas

sobre los ejes (¢,,q,). En la Figura se pueden observar las graficas de los contornos plasmoénicos
3La férmula general de las secciones cOnicas en coordenadas cartesianas es

Az? + By? + Cay+ Dz + Ey + F =0,

en donde en nuestro caso estan definidas en el espacio de los momentos.



3.2 PROPAGACION DE PLASMONES EN MATERIALES 2D 27

puramente anisotrépicos. Estos fueron graficados a través de las relaciones de dispersion (3.44)
y (3:36), segun corresponda. Los pardmetros elegidos fueron los siguientes: para el contorno rojo

los valores del tensor de conductividad son o7, = 20,48uS, o, = 11,14uS, oy, = 11,08uS'y

"o

o, = 65,44uS. El contorno azul tiene valores o7, = 20,48uS, o, = 11,14uS y oy, = 0,, = 0. Por
dltimo, el contorno morado tiene valores o7, = 20,48uS, o, = 11,14uS y 0/, = —0,, = 11,08uS.

Las tres graficas fueron calculadas con hw = 0,088 eV por propdsitos de ilustracion.
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FIGURA 3.5: Contornos plasmoénicos en el espacio de los momentos para valores
arbitrarios de la parte imaginaria del tensor de conductividad o7. El contorno rojo tiene
valores del tensor de conductividad: o7, = 20,48uS, o/, = 11,14uS, o7, = 11,08uS
y 0,, = 65,44uS. El contorno azul con valores o7, = 20,48uS, o, = 11,14uS
y 0y, = 0yz = 0. Por dltimo, el contorno morado con valores o;;, = 20,4818,

o,, = 11,14uS, 0, = —o,, = 11,08uS. Las tres gréficas fueron calculadas con
hw = 0,088 eV.

Como se puede observar en la Figura[3.5] los contornos elipticos de los plasmones no cam-

"

bian al agregar componentes fuera de la diagonal o7,

o,.- Notese que el signo de estos componentes

modifica la direccién de las curvas, mas no la "topologia"de la curva cerrada, caso contrario a los
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"
TT?

componentes principales o7;,, 0, . En la siguiente subseccién se explicard el caso en donde estos

componentes principales difieren de signo.

3.2.3. Plasmones Hiperbélicos

Los materiales hiperbdlicos 2D son una clase de materiales que se definen a partir del tensor
de conductividad con la condicion de que sus componentes imaginarios tienen signos contrarios
(Im oy, - Imoy, < 0). Motivados por el desarrollo de estos nuevos materiales anisotropicos bidimen-
sionales, Nemilentsau et al.[(2016)) propusieron un nuevo modelo que permite describir la respuesta
de los materiales 2D altamente anisotrépicos con los modos electromagnéticos dentro del rango
de las frecuencias del infrarrojo. Este se basa en las contribuciones interbanda e intrabanda de los
electrones ante un campo electromagnético, como se muestra en la Figura[3.6] y e donde el tensor de

conductividad puede ser escrito como:

oii(w) = 0" (W) + o (w) (3.45)
donde
. ) 2 . ) — .
a§;”“”“) - , i, ai(zmer) = s; |O(w — w;) + ilog W } , (3.46)
w +mmy T W+ w;

coni = (z,y), donde n es la concentracion de electrones, m; es la masa efectiva de los electrones a lo
largo de la direccion ¢, 7 es la frecuencia de relajacion, w; es la frecuencia umbral de las transiciones
interbanda del componente ¢ de la conductividad, s; es el componente de fuerza de las transiciones

interbanda y ©(z) es la funcién escaldn.

El modelo descrito por la ecuacion fue propuesto fenomenoldgicamente y modela
materiales bidimensionales altamente anisotrépicos. Los pardmetros de (3.46) deben ser medidos
experimentalmente o calculados tedricamente, a través de la formula de Kubo. Cabe mencionar que
la ecuacién (3.45) también describe al grafeno para pardametros de (3.46) isotrpicos. En la Figura
se puede obserevar los valores del tensor de conductividad real e imaginario del material 2D, en

donde los parametros fueron elegidos para pura demostracion.
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FIGURA 3.6: Transiciones Opticas para sistemas 2D tipo Dirac. Los conos de la parte
superior corresponden a la banda de conduccidn, mientras que los inferiores a la
banda de valencia. A bajas frecuencias (hwy < Er), las transiciones electrénicas son
intrabanda, mientras que para frecuencias altas (hw; > FEr), las transiciones son
interbanda.
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Este modelo propone materiales hiperbdlicos basados en la anisotropia de la estructura
cristalina de los materiales 2D. Previo a este trabajo, solo se habian observado materiales hiperbdlicos
creados artificialmente (Metamateriales Hiperbdlicos), resumidos por Poddubny et al. (2013) y |Ferrari

et al.[ (2015), y algunos materiales hiperbdlicos naturales en bulto (Korzeb et al., 2015).

A partir de la Figura[3.7] podemos observar que si nos encontramos en un rango de frecuen-
cias por encima de las lineas puntiagudas, observamos que las contribuciones de las transiciones
electronicas interbanda aumentan y la parte imaginaria de la conductividad se hace menor a cero.
Dicha regién corresponde al régimen hiperbdlico ya que la anisotropia del material permite que
Im{o,,} y Im{o,,} sean negativas a distintas frecuencias. Similarmente al caso puramente aniso-
trpico, las contribuciones reales del tensor de conductividad son cercanas a cero para frecuencias
menores a w;, por lo que estas se desprecian en la relacién de dispersion (3.44) y da lugar a soluciones
de ¢ reales. Entonces, podemos despreciar el lado derecho de la ecuacién (3.44) y obtener la siguiente

ecuacion para las asintotas de la hipérbola:

Imoy,,

(3.47)

Gy = £ ’Ima '
Los componentes normales a las asimptotas y la velocidad de grupo de los plasmones

hiperbdlicos siempre apuntan en una misma direccion definida por:

Imoy,

y = £ ‘ - (3.48)

Imo,,

Ast, los rayos hiperbodlicos transportan energia en forma de rayos estrechos subdifraccionados
a lo largo de las direcciones especificadas por la ecuacion (3.48). Debido a esto, los rayos son
significativamente més localizados que el caso puramente anisotrépicos. Ademads, es posible modificar
el dngulo de direccién de los rayos modificando los valores de Imo,, y 0,, a través dopajes,

potenciando los materiales hiperbodlicos 2D para futuras aplicaciones tecnoldgicas.

En conclusion, las propiedades de los plasmones en sistemas 2D tipo Dirac presentan

diferencias notables en comparacion con los sistemas de gas de electrones en dos dimensiones. Estas
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propiedades se deben principalmente a las contribuciones intrabanda e interbanda. Ademads, para
materiales anisotrépicos 2D pueden observarse una topologia eliptica alargada en la propagacion
de los plasmones. Esto hace que los plasmones anisotropicos se propaguen en forma de rayos
altamente direccionales orientados a lo largo de los ejes 6pticos del material. Mds atin, para materiales
suficientemente anisotrépicos puede darse una transicién "topoldgica.®" la forma de propagacién en
un intervalo restringido de energias, en donde estos plasmones se propagan como haces fuertemente
enfocados en las direcciones ortogonales a las asintotas de la hipérbola. La direccién de propagacién
del plasmoén hiperbdlico puede controlarse cambiando la densidad de portadores en el material

bidimensional, siendo esta caracteristica un factor importante para futuras aplicaciones tecnoldgicas.



CAPITULO 4

Plasmones en el Borofeno 8-Pmmn

En el presente capitulo consideraremos otro sistema anisotropico de interés reciente, el
borofeno 8-Pmmn. Este sistema 2D posee fermiones de Dirac con una caracteristica distintiva: tiene
dos puntos de Dirac (dos valles) no equivalentes en los que los conos estdn inclinados. Asi mismo, se
explorard si este tipo de sistema es capaz de albergar la propagacion de plasmones con relacién de

dispersion hiperbdlica.

El borofeno es una monocapa atémica y anisotropica de boro que aparece en varios polimor-
fos con diferentes propiedades electronicas. De los diversos al6tropos del boro predichos tedricamente,
sOlo se espera que unos pocos sean estables. Dos de las fases més estables predichas del borofeno
poseen una simetria cristalina tal que pertenecen al grupo espacial Pmmn y son generalmente etique-
tadas como 2-Pmmn y 8-Pmmn, dependiendo del nimero de 4tomos en la celda unitaria. De ellos, el
borofeno 8-Pmmn es un semimetal de Dirac anisotrépico y el 2-Pmmn es metélico en la naturaleza
(Tomar et al., 2018]). El borofeno ortorrdmbico 8-Pmmn posee conos de Dirac anisotropicos inclinados
y es un semiconductor de brecha cero (Wang et al., 2019)). En la primera seccion se dard una breve
introduccién al material, asi como sus propiedades electronicas mas relevantes. En la seccion 2
se calcula el tensor de conductividad a partir de las transiciones interbanda e intrabanda a través
de la formula de Kubo. Por dltimo, en la seccién 3 se explorara la posibilidad de tener plasmones

hiperbdlicos en el borofeno 8-Pmmn.

32
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4.1. Borofeno 8-Pmmn

El Hamiltoniano de Dirac "sin masa"del borofeno 8-Pmmn en la vecindad de uno de los

puntos de Dirac esta dado por (Zabolotskiy and Lozovik, 2016):

H= VypO0gPy + VyOyPy + VtO0Py (41)

donde p; son los operadores de momento y o; son las matrices de Pauli. La anisotropia de la estructura
cristalina, ver Figura[d.1] hace que la velocidad de los portadores de carga sea distinta en cada una
de las direcciones del plano (z,y): v, = 0,86vF, v, = 0,69vF y v; = 0,32vF, con vp = 106m/s. A
(4.1) le corresponde una estructura de bandas formado por un par de conos inclinados (i.e. se rompe
la simetria electrén-hueco) cuyos contornos de energia constante son elipses que no tienen el punto
de Dirac como su centro. A su vez, existe otro punto de Dirac cuyos conos estdn de nuevo inclinados,

pero de forma que, en conjunto, el hamiltoniano completo satisface la simetria de inversion temporal.

FIGURA 4.1: a) Vista frontal y lateral del borofeno 8-Pmmn. Los cuadros representan
la celda unitaria donde se ubican dos dtomos no equivalentes: By y Br

Bezanilla and Littlewood, 2016). b) Bandas de energia £ — k donde se muestran los
conos anisotrépicos de Dirac inclinados (Verma et al., 2017).
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Noétese que a diferencia de la relacion de dispersion energética para sistemas isotrépcos
(2.10), el término v;p,, en el Hamiltoniano (4.1)) inclina los conos de Dirac, cuya funcién de energfa
estd dada por E(p) = p,v £ /p?v2 + p2v2. Dadas las transformaciones § = tan~'(k,/k,) y
k = \/kZ + k2 (radio polar) se puede expresar la ecuacién de dispersién energética en coordenadas

polares dados los pardmetros de (4.1):

donde &,(0) = hlv;sinf + AA(0)] > 0, A%(0) = v2cos® § + v7sin® @ describe la anisotropia del
espectro y A = + denota la bada de conduccién y de valencia, respectivamente. Notese que para el
caso en donde A(¢) = 1 cuando v, = v, = vp, y ademds el pardmetro de inclinacién es v; = 0, el
Hamiltoniano (4.1)) se reduce al Hamiltoniano del grafeno cerca de los puntos de Dirac. Asi mismo,
las correspondientes funciones de onda para la banda de conduccién (A = +) y la banda de valencia

(A = —) pueden ser escritas como:

eik:-r 1

V2 \ \ei®

Ya(r) = (4.3)

donde ¢ = tan!(v,k,/v.k,). A partir de (4.2)) se puede observar la anisotropia de los conos de

Dirac, ya que la diferencia de energia en las bandas esta dado por:
E (k,0)— E_(k,0) = E;(k,0) = 2hEA(0). (4.4)

Para el caso isotropico, esta diferencia de energia (£, (k, #)) entre la banda de conduccién (£, ) y
banda de valencia (£_) solamente depende de la magnitud del momento £ de los electrones, mientras

que este depende de los componentes (k,, k,) para el caso anisotrépico.

Por dltimo, para una densidad de portadores 7. la energia de Fermi es

EF = hﬂ"UF\/2nc/N0, (45)

donde Ny = 15,2263 es una constante (Verma et al., [2017).
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4.2. Conductividad Optica

La féormula de Kubo (Kubo, 1957), es una ecuacién que expresa la respuesta lineal de
una cantidad observable a una perturbacion externa. La respuesta lineal significa que la sefial es
directamente proporcional a la intensidad de la perturbacion exterior. Usualmente la respuesta lineal
se asume que es valida para bajas magnitudes de los campos externos. Entre sus aplicaciones, la
féormula de Kubo ayuda a calcular el tensor de conductividad. Este surge a partir de un promedio

cudntico y termoestadistico (Mahan, 2000).

El tensor de conductividad es expresado como la suma de dos término:
1
Tap(w) = = [Mas(w) — Mas(0)] (4.6)

endonde (o, ) = (z,y),® — w+nT, II,5(0) es una constante y IT,5(w) es la funcién de correlacién
de corriente-corriente. Dado un Hamiltoniano H (k) para un sistema 2D con k = (k,, k,) entonces

(Verma et al., [2017),

,p(w) = iﬁ/oo dtettrin’) Z [F(E,) — f(By)] e BBt/ i) 5 im) (m] jg|n),  (4.7)

g 0 m,n
— l = o {(En—Em)t/h o o
os(0) = 5 [ a0 = (En)e (0l ulm) ml ), 49)

en donde j, 5 es el operador de corriente, (n,m) = + son los niveles de energfa discretos del
sistema, (12| j,. 3 |m) son los elementos (12,7) del operador de la matriz de densidad-corriente, E,, es
la energfa asociado al nivel n 'y f(E) es la distribucién de Fermi-Dirac. La suma de la ecuacion (4.7)
toma en consideracion los estados disponibles para realizar las transiciones mientras que el producto

matricial del operador densidad-corriente pesa la contribucion de cada transicion.

Evaluando la integral temporal e integrando sobre todo el espacio d*k, entonces las ecuacio-

nes (4.7) y @.8)) se reescriben como

M) = [ G SOUF(E) = B e L0, @9)

m,n




36 4 PLASMONES EN EL BOROFENO 8-Pmmn

Mos(0) = [ s S (B = F(E) (e ) (1l ), (4.10)

m,n

Finalmente, juntando las ecuaciones (#.9) y @.10) considerando que (n| jo [m) = (n| edq |m), donde
e es la carga del electrén y © es el operador de la matriz de velocidad, entonces tenemos que el tensor
de conductividad es:

Gupl) = %mz B = FE) () (el 0510 (=~ 5 )

) / P Yl (En) = F(En)] (0] 0 [m) (m| 05 |n)
ho (2m)? E,—FE, ho+E,—E,

(4.11)

Las matrices de los operadores de velocidad estdn dados por 0, = v,0, y Uy = v:00 + vy0y,

en donde v, , son las velocidades relativas en las direcciones correspondientes y o, o son las matrices

de Pauli. De esta forma, el valor de expectacion de cada una estd dado por:

vy cos  —iv,sinf v, 4 Va0 cost
= [ ! N XN L) 4.12
Ul- s v Zs , ( ) )
A0) \ v, sin® v, cosb 4 v oSt v2 sin 0
! ’ SN A(D)

en donde el valor de expectacién 0" es la observable (n|v; |m), dada la funcién de onda (4.3)

definida en la seccion 4.1.

En las siguientes subsecciones se calculardn las contribuciones interbanda e intrabanda del

tensor de conductividad #@11) a 7' = 0K de tal forma que 0,5(w) = o—ﬁjg“““) (w) + aggm) (w).

4.2.1. Transiciones intrabanda

Las transiciones intrabanda son las transiciones que ocurren entre estados electronicos dentro
de la misma banda. Estos se pueden ejemplificar dentro de nuestra ecuacion (4.11)) para estados donde
m = n. Si se considera el caso en donde lim,,,_,,, £,,, — E,, = limap_o AFE,donde AF = E,, — E,
de tal forma que la ecuacién (@.11)) se puede escribir como

, i X
ntra) N _ pi —ie? [ LR (S(En) = F(Ba+ AE)N (0] 04 [m) (m| 05 |n)
Tag (W)= Jlim —ie / (27)2 ( —AE ho— AE

. 0o 2 af(En) ~ .
_ Zm/d k (_8—&) (n] 90 ) (n] 65 ) |

(4.13)
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en donde se utiliz6 la definicidn de la derivada y oy = fr—; el quantum de conductancia. La derivada
de la distribucién de Fermi-Dirac f(F,,) es la funcién delta de Dirac centrada en la Energia de Fermi
Er. Realizando un cambio a coordenadas polares y evaluando la derivada, podemos encontrar que la

parte intrabanda de la conductividad est4 dada por

. 2m
) =il [ [ RS E0) = B () ). @19
en donde §(E (k,0) — Ep) = md (k — %) Evaluando la integral sobre & y reemplazando los

valores de las matrices (#.12)) obtenemos explicitamente:

47

4 27 2 _ iBat
intra) () — Z_JOEva df cos” 0 hw — ihn | 4.15)
dm - Joo E(0)A%(0) \ (hw)? + (hn+)?

; Er [?™ dO(vA(0) + vZsin6)? _ihnt
R e e (o) @

dm o £2(0)A2(0) (hw)? + ()

, , Epv? [?™d O(v:A(0) + v2sinh)? fuwo — ihm™
Ug(uzntra)(w) :O_antra)(w) :iUO Fva:/o COos (vt ( ) v, Sii ) ( L) ) _

§2(0)A%(0) (hew)? + (")

4.17)
A partir de las ecuaciones (4.15)-(@.17)) observamos que las contribuciones intrabanda del tensor de
conductividad son anisotrépicas: oir™ £ o) ¢ que solo tienen componentes en su diagonal

principal: aggtm) = 5aa0§f§ fre) Utilizando la siguiente relacién

5(z) = ~ lim — % (4.18)

T a—0 x2 — a2’

podemos separar las contribuciones intrabanda en parte real e imaginaria

ol (1) = Dyed(w) + i Im o) (), (4.19)

ax o

en donde los componentes imaginarios estan dados por:

00 Bp 4 [*" df cos®f

Im o (intra) - 29 7 4.2
mog W) = v . (0)A2(0) (4.20)
. 27 df (v, A(0) + v sin §)?

Im U%"tm)(w) _ %0 Bk (v A() + v, sin ) 4.21)

dmhw Jo e0)A0)
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y D es el peso de Drude dindmico debido a transiciones intrabanda. Este corresponde a la parte real

de las ecuaciones (4.13)) y (@.16)):

Dyo = m lim [wImo(mro)] . (4.22)

w—0 ao
4.2.2. Transiciones interbanda

Las transiciones interbanda sucenden cuando electrones de la banda de valencia ocupan sitios
desocupados en la banda de conduccién. A diferencia de las transiciones intrabanda, se considera el
caso para n # m en la ecuacion {@.11)). Las contribuciones interbanda del tensor de conductividad

puede ser expresada como:

(inter), N _ - Pk | f(By) = FED) (0 |=) (=g [4+) | f(E-) = f(EY) (=[0a|+) (+]5]-)
O-aﬁ (CU)— 262/(27r)2 |: EZ_*E_ ho+FE, —FE_ + E_—E_;,_+ ho+FE_ — E,

L@k TR — B (b =) (s 1)
= —ie*2ns) <2w>2[ E,(F.0) } (G~ 2 8)

en donde £, (k, ) corresponde a la diferencia energética entre las dos bandas (4.4). Recordando que

(4.23)

& = lim,_,o+ w + 1", entonces podemos reescribir la dependencia de la frecuencia de (#.23) como

hi 1 1 1
(ho)? — B2(k,6) 2 (hw Y E,k0) o~ By(k, 9)) !
1 hwt By(k,0) — il ho — E,(k,0) — i
T2 ((hw + Ey(k,0))2 + (hnt)?  (hw — Ey(k,0))* + (hn+)2) '

(4.24)

Evaluando el limite y utilizando la relacién (4.18)) encontramos que

L E2<k 5= TP EQ(k ; 15 (o Ey(h,0)) + 6 (o — Ey(k,0))] . (425)

Considerando solamente absorciones w > 0, el segundo término del lado derecho de (4.25)) es cero.
Finalmente, podemos separar las transiciones interbanda en parte real y parte imaginaria:

Reol5'" (@) = == | @RIF(Ey) = F(E)] (+]a|=) (=] 05 |+) 6(hw — E, (k. 6)), (4.26)

inter), \ _ 00 o [ J(Ex) = FIED) ] (Ha|=) (=[5 |+)
Tm o' )(w)——%hw/dk{ D ] (M)Q_Eg(k%) , 4.27)

en donde se hizo el cambié de £, (k, ) — hw en (#.20) debido a las propiedades de la funcion Delta.
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Utilizando las matrices (4.12)) encontramos que la expresion para el valor esperado del

operador de velocidad puede ser escrito como

2
(+] 0o | =) (=] 05 |+) = :z—v) (60 Sin® 0 4 0ny cos® § — (1 — Jop) sinf cos b . (4.28)

< N

)

La parte real del tensor de conductividad (4.26]) fue presentado primeramente por |[Verma
et al. (2017) a partir del mismo formalismo de la formula de Kubo. Resolviendo mediante
[@.28)) y bajo la condicién de f(E,) — f(E_) # 0, lo cual implica que k > k;F(G)EL entonces la

expresion final para la parte real del tensor de conductividad 6ptico es:

2 2,2 i 2
(inter) _ @ ’vay sin” ¢ .
Reoli)(w) = 2 / 0 gy OB — By (0). (4.29)
2 2,2 2
(inter)(, \ _ 00 v, v, cos 0 o A
Reafy'(w) = 58 | 0™ 30 — 1,0+ 0). (430
2 2,2 &
(inter) _ (inter) _ _@ U:vay sin 6 cos ¢ - _
Reoy, " (w) = Reo,," " (w) 16/0 A O(hw — Ey(kr(6))) =0, (4.31)

donde E,(kp(0)) = 2RErA(0)/£(0) es la energfa de corte de las transiciones interbanda y ©(z) es

la funcion escaldn.

En la Figura podemos observar la solucion numérica de la parte real del tensor de
conductividad del borofeno 8-Pmmn como funciéon de Aw considerando una concentracién de
portadores de carga de n, = 1 x 1012 a T = 0. En este se puede observar que para fre-
cuencias bajas w — 0 el comportamiento del material es tipo Drude (transiciones intrabanda).
Las transiciones de la banda de valencia a la banda de conduccién empiezan para frecuencias
hw~ = E,(kp(7/2)) = 2Erv,/(v, +v,). Por otra parte, se observa que la conducitividad dptica real
alcanza un valor mdximo para valores mayores o iguales a iw™ = E, (kp(37/2)) = 2Epv, /(vy,—vt).

Las soluciones exactas del tensor de conductividad dptico para este ultimo caso son:

Reoll'(w > w) = dos (22 ) 222 (4.32)

16/ v, vy,

'El vector de onda de Fermi k(6) corresponden a las curvas definidas por Ej (k},8) = Er, que equivale a
Er
FON

KH0) -
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Noétese que el tensor de conductividad real para este dltimo caso es independiente de la frecuencia

hw, de la densidad de portadores de carga n. y del parametro de inclinacién v,. Mds atin, el producto

2
.. L, . 2 .
de las dos conductividades en su valor maximo Re 0., - Re o, = (27) es universal.
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FIGURA 4.2: Tensor de conductividad 6ptica Re 0,, y Re 0, del borofeno 8-Pmmn

. 2
en unidades de og = £

Retomando la parte imaginaria del tensor de conductividad éptico (4.27) obtenemos explici-

tamente: ) ) 0 di
v ’U 4 i
I {7 10) = / /k hA3 )2 Sin(zhm(e))w (4.33)
Im o7 (w) = UOU k / %/k hA3 hw)? Cfs(zzahzkA(e))?’ #39
Im oy (w) = UOU ' / /: ms im_g ES%ZX’EW (4.35)

en donde k. es el vector de onda de corte. Integrando sobre % y considerando que k. — oo obtenemos:

Im o{nter) () = — UOU%Q/ C0529d9 o(kr(0))
=T T6r Jy ANG) % |hw+ E,(kr(8)]

(4.36)
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2,2 27 o 2
, oQUI sin“ 0 dO hw — E,(kr(0))
I (inter) — Ty 1 g 4.37
moy W) = "o A0 8 |ho+ B, (kr(0) | 30
Im O_gjnter) (w) — Im O_;iynter) (CU) =0, (4.38)
en donde el término log —%ﬁtﬁ ((IZCC) ~ () para valores suficientemente grandes de k.. Finalmente,

obtenemos el tensor optico completo & del borofeno 8-Pmmn:

Re 0na(w) = Daad(w) + Re U&igt”) (w),
(4.39)

Im 0 40(w) = Im agfgtm) (w) + Im agjgt”) (w).

Como se puede observar en la ecuacion (4.39), el tensor de conductividad tiene diferencias signi-
ficativas al modelo propuesto por Nemilentsau et al.| (2016), descritos en la ecuacion (3.46). La
discrepancia entre el modelo del tensor de conductividad propuesto por Nemilentsau et al. (2016)) y el
del borofeno 8-Pmmn es la anisotropia de los conos de Dirac, por lo que la frecuencia de inicio de las
transiciones interbanda w;, definido en el borofeno 8-Pmmn como Eg(k, 0), es ahora una funcién de

las coordenadas (k, 6).

En la Figura[4.3]se puede observar la alta anisotropia de las partes imaginarias del tensor
de conductividad 6ptico del borofeno 8-Pmmn. Las soluciones numéricas de la parte imaginaria de
la ecuacion presentan claramente las singularidades de van Hove para las frecuencias Aw™
y hw™, que corresponden a los dngulo 6~ = 37/2y 7 = 7/2, respectivamente. Asi mismo, para
frecuencias cercanas a cero observamos que las transiciones intrabanda son las que predominan;
mientras que para frecuencias grandes la parte imaginaria del tensor de conductividad 6ptico se hace

Cero.

4.3. Plasmones en el borofeno 8-Pmmn

Como se puede observar en la Figura el tensor de conductividad imaginario del boro-
feno 8-Pmmn cuenta con las tres condiciones para los tipos de plasmones discutidos previamente:
isotrépicos, puramente anisotrépicos e hiperbdlicos. Para las frecuencias iw = 113meV, 132meV

y 238meV podemos encontrar que los plasmones son isotrdpicos i.e.su contorno es circular. Es
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FIGURA 4.3: Tensor de conductividad 6ptica Im o, y Im o, del borofeno 8-Pmmn

. 2 . .
en unidades de o9 = Z;. Se sombred con verde las regiones en donde los plasmones
son anisotrépicos (Im o, - Imo,, > 0) y con rojo las regiones para el régimen
hiperbdlico (Im o, - Im oy, < 0).

importante destacar que para las primeras dos frecuencias, los valores del tensor conductividad son
positivas, mientras que la tercera son negativas. Notese que al igual que el grafeno, el borofeno
8-Pmmn permite modos plasmonicos tipo TE. Por otro lado, para frecuencias hw < 132meV y
hw > 210meV el contorno de isofrecuencia de los plasmones es eliptico. Es interesante destacar que
la direccién de los rayos de los plasmones estdn dirigidos preferentemente a lo largo de la direccién y
para frecuencias iw < 238meV y a lo largo del eje = para frecuencias hw > 238meV. Finalmente,
como se mencioné en el capitulo 3, la condicién para la existencia de plasmones hiperbdlicos es que
Im oy, - Im oy, < 0. Como se observa en la Figura 4.3 existe una brecha en la que la conductividad
Optica imaginaria del borofeno 8-Pmmn cumple con dicha condicion. Podemos observar que para
el rango comprendido entre 132meV< hw < 210meV existe un régimen plasmoénico hiperbdlico
(Im o, - Re oy, < 0), sombreado con color rojo. Como se menciond anteriormente, los plasmones

en el régimen hiperbdlico se propagan como un haz localizado a lo largo de la direccién definida por
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el cociente de las partes imaginarias de las conductividades (\/ Imo,,/Imoy,,). Como se observa en
la Figura[4.3] esta direccion de propagacion del haz puede ser sintonizable con la frecuencia de luz

incidente dentro del régimen hiperbdlico.

A diferencia del grafeno (ver Figura[3.3) y el modelo propuesto por[Nemilentsau et al.|(2016),
la parte real del tensor de conductividad no puede ser despreciado. De tal manera, los contornos
de isofrecuencia i.e.los modos plasménicos no estdn bien estavlecidos debido a la parte real de la
ecuacién (3.36). Como ilustracion, se anexa la Figura[d.4 en donde se graficaron los contornos de
frecuencia constante, definidos por la relacién de dispersién (3.44) (en donde se consideré Re o;; = 0)

para el borofeno 8-Pmmn para valores arbitrarios del tensor de conductividad imaginario (£.39).
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FIGURA 4.4: Plasmones de superficie en borofeno 8-Pmmn con distintas frecuencias
de luz incidente. Los contornos de la relacion de dispersion palsmoénica fueron cal-
culados a través de la ecuacion (3.44) en donde se descartaron las partes reales del
tensor de conductividad como ilustracion.

Debido a que el rango de frecuencias para el régimen hiperbdlico se encuentra dentro de las

transiciones interbanda fw > hw™ los plasmones se encuentran amortiguados debido a la absorcién



44 4 PLASMONES EN EL BOROFENO 8-Pmmn

de las transiciones interbanda. Para un valor arbitrario de hw, = 0,15eV encontramos que el tensor
de conductividad es de Re 0, = 11,60uS, Im 0,, = 5,11uS, Re oy, = 7,28uS y Im,, = —1,63uS.
Para determinar el efecto de la parte real del tensor de conductividad en la propagacion de los
plasmones en sistemas 2D es conveniente determinar el amortiguamiento de los plasmones. En la

Figura[.5|se anexa el amortiguamiento de los plasmones en el borofeno 8-Pmmn para modos TE y
TM.
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FIGURA 4.5: Longitud de decaimiento de propagacion (en unidades de longitud de
onda del plasmén) del borofeno 8-Pmmn para modos A) TE y B) TM, de acuerdo con

las ecuaciones (3.38)) y (3.39), respectivamente, donde el fondo rojo corresponde a la
region hiperbolica.

Como se puede observar en la Figura el amortiguamiento para los modos plasmonicos
TE es relativamente grande en comparacion con el grafeno. Mds atin, dentro de la region hiperbdlica
(fondo rojo), el amortiguamiento de los plasmones es atin mayor. Por el contrario, los modos

plasmoénicos tipo TM estdn ligeramente amortiguados. Si bien el amortiguamiento dentro de la regién
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hiperbdlica es mayor que la del resto de las frecuencias, este es muy significativo. Debido a que las
disipaciones de energia de los modos plasménicos tipo TM es muy poca en la region del hiperbdlico,
es posible modificar la direccion de las rayos plasmoénicos a partir de la frecuencia w. Esto propone
al borofeno 8-Pmmn para futuras aplicaciones tecnoldgicas ya que se puede elegir la direccion de

propagacion como funcién de la frecuencia de la luz incidente.

Finalmente, podemos concluir que existe una region hiperbdlica en el borofeno 8-Pmmn
debido a sus propiedades Opticas altamente anisotropicas. De igual manera, el borofeno 8-Pmmn
alberga plasmones isotrépicos tipo TE y TM, asi como anisotropicos de contornos de isofrecuencia
elipticos. A su vez, existe un amortiguamiento en los plasmones debido a que la regién hiperbdlica se
encuentra dentro de las frecuencias de las transiciones interbanda. Este amortiguamiento a lo largo de
la superficie de los plasmones (proporcional al inverso de Re ¢/ Im ¢) en la regi6n del hiperbdlico
es mayor para modos plasmoénicos tipo TE. Por dltimo, los modos plasménicos TM del borofeno
8-Pmmn tienen baja disipacion de energia a lo largo de toda la region del hiperbdlico comparado
con el amortiguamiento de los plasmones en el grafeno, lo cual lo posiciona como un referente para

futuras aplicaciones tecnoldgicas.



CAPITULO 5

Conclusiones

El presente trabajo ha tenido como objetivo estudiar las propiedades de los plasmones hiper-
bolicos en sistemas de Dirac 2D. Se derivo la relacion de dispersion de los modos electromagnéticos
de superficie de un material 2D en una interface entre dos dieléctricos caracterizado por un tensor
de conductividad eléctrica arbitrario. En particular, se estudiaron los sistemas de 2DEG, el grafeno,
y el modelo propuesto por [Nemilentsau et al.| (2016). Se hicieron estudios tedricos detallados de la
conductividad 6ptica del borofeno 8-Pmmn. Finalmente, se estudiaron los modos normales de la

respuesta Optica en el borofeno 8-Pmmn.

Se calcularon las expresiones para las contribuciones interbanda e intrabanda del tensor
de conductividad del borofeno 8-Pmmn a partir del formalismo de la férmula de Kubo a 7" = 0.
Ademads, se proporcionan las expresiones analiticas del peso de Drude y la energia de transiciones
interbanda. A partir de esto, se encontr6 que el borofeno 8-Pmmn alberga los tres tipos de plasmones
mencionados anteriormente: isotropico, puramente anisotropicos e hiperbodlicos. Se determiné que
para frecuencias comprendidas entre 0,132eV< hw < 0,210eV existen plasmones hiperbdlicos en el
borofeno 8-Pmmn con una concentracién de portadores de carga de n, = 1 x 10'%m~2. Sin embargo,
se encontrd que la oscilacidon plasménica no estéd bien establecida debido a la disipacion de energia
a causa de las transiciones interbanda. Se encontré que el amortiguamiento de los plasmones en la
region hiperbdlica para modos con polarizacién tipo TM es menor que para modos tipo TE. Ademas,
la direccion de propagacion del haz de plasmones es dependiente de la frecuencia w de la luz incidente.
Esta propiedad de sintonizacién de la direccién de propagacion de energia de los plasmones abre
nuevas oportunidades para las aplicaciones tecnolégicas a futuro. Dicho esto, el presente trabajo es

un antecedente a futuros estudios de materiales hiperbdlicos.
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1. Apéndice A

A partir de las ecuaciones (3.13)) podemos relacionar los campos eléctricos y magnéticos
en cada uno de los medios. Si representamos las ondas como una combinacién lineal de ondas con
polarizacién tipo TM (3.8)) y TE (3.9), de tal forma que las ondas con polarizacién tipo TM en cada

una de las regiones puede expresadas como:

k1 q k.o q
Ef. . =(+——H=%, 0, — HE |, Ef. .. =+—H% 0, — H
1,TM ( Weoey yls Wepe yl 2, TM WEEy y2 ) WepEs y2 |
HlﬁfTM = (07 Hyila 0)7 HZi,T]VI = (O, H;E, 0),

(1)
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y las ondas con polarizacién tipo TE como:

kzl q kzg q
Hi = (:F—Eia Oa—Ei) s [‘[i = (:F Eia 07 _E1i )
LTE Wo 1 vt Wow1 vt pa W 2 v2 Wowa v2 (.2)
Efrp= (0, By, 0), Efpp= (0, 5, 0).

Utilizando solamente las dltimas dos ecuaciones de las condiciones a la frontera (3.11)) en

las funciones de onda (3.18) obtenemos en z=0:

E;+E;2:E;+E;1,

Eh+Enp=EhL+ By,
. B . B (.3)

Hiby+ Hyp = Hjy + Hy + [0y, B, + 0y, By,
en donde £, y I, son los campos eléctricos transversales en la interface. A partir de la tercera
condicidn a la frontera recordamos que el campo eléctrico tangencial debe ser continuo en la interface,

de tal forma que elegimos F, = E; + E,; y E, = E;l + E,,. Reemplazando estos valores en (.3)

obtenemos:

E;Q+E1;:E$+E*

yls
Ejh+E,=FEj+ By,
+ - + - + - + - S
Hy2 + Y2 = Hyl + Hyl - [awz(Ezl + Eatl) + O-my(Eyl + Eyl)] )
Hiy+ Hfy = H}Y + Hyy + [0y(EL + Eq) + oy (B + E)]
Si expresamos cada amplitud de los campos eléctricos (magnéticos) en términos de los componentes

transversales F,; (H,;) a través de las relaciones (.1-.2) entonces obtenemos finalmente

]CQ kl

2 (H},— H,) = ——(H}, - H,
WG()EQ( y2 y) LUEO€1< yl yl)?
EL+E,=Eh+E,,

(:5)

kzl Ozx

Hi, + yzzHyﬁJrHyl—[ (H;—Hyl)++axy(E;1+Eyl)},

WEp€q

(- ) + |

kzl Oy

(Ey,— Ej) =

kzz kzl
Whof2 v v WhHoM1

WEp€EL <H;1 - Hy_l) - o (E;—l - Ey_l):| ’
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que pueden ser reorganizadas para obtener (3.19).

Notese que si se utilizan las primeras dos condiciones a la frontera (3.11)), en donde la

densidad de carga superficial inducida p(z,y,t) = ps(w)e!F=>=“D) es determinada a través de la

9ps _

ecuacion de continuidad V - J, + —; 0, lo cual implica que ¢.J; , = wps(w). A partir de esto

escribimos explicitamente las primeras dos condiciones a la frontera como:
6062(E:2 + E;2> - 6061(E:1 + E;1> == ge]s’x,

“ (.6)
(B + B,) — (BL+ B,) =0.

Si utilizamos las relaciones (.1) en la primera ecuacién y la ley de Faraday en la segunda, podemos

observar que estas corresponden a las ecuaciones uno y cuatro de (3.19).
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