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GLOSARIO DE TERMINOS

A

Alotropfa: propiedad de algunos elementos quimicos de poseer estructuras quimicas
diferentes, en el mismo estado de agregacion de la materia [65].

Anisotropia: es la propiedad general de la materiasegin la cual cuahidades
como: elasticidad, temperatura, conductividad, velocidad de propagacion de la luz, ete. varian
segun la direccion en que son examinadas. Algo anisotropo podra presentar diferentes
caracteristicas segin la direccion. La amisotropia de los materiales es mas acusada en
los solidos cristalinos, debido a su estructura atbmica y molecular regular [66].

Aproximacién Tigh-Binding: También llamada aproximacion de ligaduras fuertes asume que
los electrones mdis externos estin en gran parte localizados por sus nucleos atomicos
respectivos y, por ello, descritos por sus orbitales atbmicos con niveles de energia discretos.
Sin embargo, los dtomos no estan aislados, sino que los orbitales electronicos de los dtomos se
traslapan con los de sus atomos vecinos en las N celdas unidad, produciendo que los N niveles
de energia discretos se amplien en bandas de energia cuasi continuas con N estados por banda
debido al principio de exclusion de Pauli.

Arista: Es el segmento de recta que limita la cara, también conocida como lado, de una figura
plana. En la geometria solida se le llama arista al segmento de linea donde se encuentran dos
caras.

B

Bandas Gap (brecha energética): Las curvas parabolicas que se ven en la figura4.13, se conocen
como bandas de energia. La inferior es la banda de valenciay la superior es la banda de
conduccion. Si el nivel de Fermi estd en la banda de conduccion nos encontramos ante un
metal ya que los electrones circulan libremente por esta banda. En el caso de los
semiconductores y los aislantes el nivel de Fermi estd entre ambas bandas de conduccion, y
unicamente se diferencian en la anchura de la brecha, llamada gap o banda prohibida. En los
semiconductores tenemos un gapno demasiado grande, lo que permite dar a los
semiconductores la suficiente energia para conducir corriente eléctrica; mientras que, en los
aislantes, el gap es mucho mayor, y es necesario un aporte energético superior, lo que dificulta
la conduccion [69].

D

Dispersién de los Fermiones Dirac sin masa: Para los fermiones Dirac sin masa, el gap es cero
y existe una relacion estrecha entre el spin y el movimiento de la particula: el spin solo puede
ser dirigido a lo largo de la direccion de la propagacion (es decir, por particulas) o sélo opuesto
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a él. Los plasmones polarizados superficiales (SPP por sus siglas en inglés) en el grafeno se

comporten como particulas relativisticas sin masa en reposo y viajan a 106 m/s.
E

Efecto Hall Cuantico Fraccionario: Los plasmones polarizados superficiales en el grafeno al
comportarse como fermiones Dirac sin masa da la existencia de estados de energia cero lo cual
conduce a un efecto Hall cuiantico anomalo con una cuantizaciéon de % entero de la
conductividad Hall en lugar de una de un entero [67].

Efecto Hall Cuantico: Se conoce como efecto Hall cuintico se explica en términos de
orbitsales de particulas solas, de un electréon en un campo magnético empleado para
caracterizar los materiales conductores de la electricidad. Es utilizado para determinar tanto el
signo como los portadores de carga.

Electrénes de valencia: Son los electrones que se encuentran en la capa de mayor nivel de
energia del atomo, siendo estos los responsables de la interaccion entre atomos de distintas
especies o entre los atomos de una misma. Los electrones en los niveles de energia externos
son aquellos que serdan utilizados en la formacion de compuestos, a los cuales se les denomina
electrones de valencia.

F

Fermién: Un fermion es una particula subatomica que tiene un spin semi-entero y se rige por
principios estadisticos que establecen que un estado energético particular puede ser ocupado
por una sola particula o por su pareja opuesta.

Fonén: I's  una cuasiparticula o modo cuantizado vibratorio que  se  halla  en redes
cristalinas como la red atébmica de un solido. Il estudio de los fonones es una parte importante
en la fisica del estado sélido debido a que desempenan una funcion muy importante en
muchas de sus propiedades fisicas, incluidas las conductividades térmica y eléctrica.

G

Grado de un grafo: I'n Teoria de grafos, el grado o valencia de un vértice es el nimero de
aristas mcidentes al vértice.

Grado del vértice: El grado de un vértice en un grafo es el nimero de aristas incidentes a €él.
Grafeno: Es un material nanométrico bidimensional dando formado por atomos de carbono.

Es una hojuela cuasiplana, con pequenas ondulaciones, dando una apariencia de un panal de
abejas, con un grosor de un dtomo de carbono (0.1 nm).

Grafo: En matematicas y ciencias de la computacion, un grafo (del griego grafos: dibujo,
mmagen) es un conjunto de objetos llamados vértices o nodos unidos por enlaces
llamados aristas o arcos, que permiten representar relaciones binarias entre elementos de
un conjunto.’ Son objeto de estudio de la teoria de grafos.

VIl |Page


https://es.wikipedia.org/wiki/Electrones
https://es.wikipedia.org/wiki/%C3%81tomo
https://es.wikipedia.org/wiki/Enlace_qu%C3%ADmico
https://es.wikipedia.org/wiki/Cuasipart%C3%ADcula
https://es.wikipedia.org/wiki/Cuanto
https://es.wikipedia.org/wiki/Vibraci%C3%B3n
https://es.wikipedia.org/wiki/Red_cristalina
https://es.wikipedia.org/wiki/Red_cristalina
https://es.wikipedia.org/wiki/%C3%81tomo
https://es.wikipedia.org/wiki/S%C3%B3lido
https://es.wikipedia.org/wiki/F%C3%ADsica_del_estado_s%C3%B3lido
https://es.wikipedia.org/wiki/Cualidad
https://es.wikipedia.org/wiki/Conducci%C3%B3n_de_calor
https://es.wikipedia.org/wiki/Conductancia_el%C3%A9ctrica
https://es.wikipedia.org/wiki/Grado_(teor%C3%ADa_de_grafos)
https://es.wikipedia.org/wiki/Matem%C3%A1tica
https://es.wikipedia.org/wiki/Ciencias_de_la_computaci%C3%B3n
https://es.wikipedia.org/wiki/Idioma_griego
https://es.wikipedia.org/wiki/V%C3%A9rtice_(teor%C3%ADa_de_grafos)
https://es.wikipedia.org/wiki/V%C3%A9rtice_(teor%C3%ADa_de_grafos)
https://es.wikipedia.org/wiki/Arista_(teor%C3%ADa_de_grafos)
https://es.wikipedia.org/wiki/Arista_(teor%C3%ADa_de_grafos)
https://es.wikipedia.org/wiki/Relaci%C3%B3n_binaria
https://es.wikipedia.org/wiki/Conjunto
https://es.wikipedia.org/wiki/Grafo#cite_note-1
https://es.wikipedia.org/wiki/Teor%C3%ADa_de_grafos

I

Indice Topolégico: Un Indice, se asocia a la palabra numero (niimero que se le asocia a cada
estructura molecular) y Topoldgico, indica un conjunto de elementos (dichos elementos son
atomos de la estructura, separados por una distancia, llamada arista o enlace, que imnvolucran
caracteristicas de union) [64].

La topologia es una rama de las matematicas dedicada al estudio de las propiedades de los
cuerpos geométricos que permanecen inalterados por transformaciones continuas. En esta
tesis se utiliza la topologia como una herramienta de la teoria de grafos para encontrar
correlaciones entre estructuras moleculares, basandose en la caracterizacion numérica
mediante descriptores llamados indices [64].

Los indices topologicos se utilizan en el desarrollo de las relaciones cuantitativas estructura-
actividad (QSAR, siglas en mnglés) en las que la actividad biologica u otras propiedades de las
moléculas estin relacionadas con su estructura quimica [64].

Isomorfismo: En matematicas, se definen por ser morfismos f:X— Y que admiten un
morfismo inverso h:Y— X, inverso tanto por la derecha como por la izquierda. Dos
estructuras matematicas entre las que existe una relacion de 1somorfismo se llaman isomorfas.

M

Modelos de regresién multilineal: La regresion lineal multiple trata de ajustar modelos lineales
o linealizables entre una variable dependiente y mds de una variable independiente. En este
tipo de modelos es mmportante testar la heterocedasticidad, la multicolinealidad y la
especificacion.

P

Plasmén: El plasmoén es la cuasiparticula resultado de la cuantizacion de las oscilaciones del
plasma, de la misma forma que wunfotono unfonénson cuantizaciones de
ondas electromagnéticas y mecanicas. Por tanto, los plasmones son oscilaciones de la densidad
del gas de Fermi (gas de electrones libres), usualmente a frecuencias opticas.

Plasmones Polarizados Superficialmente (SPP): Son ondas electromagnéticas guiadas a lo largo
de una interfaz metal-dieléctrico y generadas por medio de una radiacion incidente de alta
frecuencia (Red Inalambrica).

S

Secciones transversales de extincién: la relacion de dispersion de energia de un electron o
hueco es del tipo paraboélico/cuadritica; en el grafeno, la relacion de dispersion de la energia
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alrededor del nivel de Fermi que define la energia mas alta de los orbitales moleculares
ocupados por los electrones a la temperatura de 0 K es aproximadamente lineal.

Simetria quiral: L.a quiralidad en fisica, y en especial en fisica de particulas, es el fenébmeno que
describe el comportamiento de las particulas en un sistema de referencia dextrogiro, también
llamado de mano-derecha, o uno levogiro o de mano-izquierda. El espin de las particulas
puede ser utilizado para definir su helicidad (la helicidad es una magnitud fisica asociada
al espin, obtenida proyectando esa magnitud vectorial sobre la direccion de momento lineal)
que en el caso de ser particulas no masivas es la misma que la quiralidad. La transformacion
de simetria entre las dos se la llama paridad. La invarianza bajo paridad de un fermién de
Dirac se llama simetria quiral.

Spin: Un spin es el momento angular intrinseco de una particula subatomica (referente al
plasmon). Como el ¢je intrinseco de giro puede tener dos sentidos, el spin de un fermion
puede tener dos valores 1/2 y -1/2 en unidades de la constante de Planck (h) [68].

Susceptibilidad Magnética. Es una constante de proporcionalidad adimensional que indica el
grado de sensibilidad a la magnetizaciéon de un material influenciado por un campo magnético.

A%

Vértice: En teoria de grafos, un vértice o nodo es la unidad fundamental de la que estin
formados los grafos. Un grafo no dirigido estd formado por un conjunto de vértices y un
conjunto de aristas (pares no ordenados de vértices), mientras que un grafo dirigido esta
compuesto por un conjunto de vértices y un conjunto de arcos (pares ordenados de vértices).
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INTRODUCCION

Las redes de comunicaciones inalambricas a nivel de los Terahertz (THz) proporciona muchas
aplicaciones ttiles para diferentes areas como la electronica, las telecomunicaciones, la
biomedicina, el drea ambiental y militar, que deberan satisfacer velocidades y tasas de
transmision de datos cada vez mayores en diversas aplicaciones y medios de propagacién. Por
ejemplo, la espectroscopia, la obtencion de imdigenes biomédicas, el suministro de
medicamentos, dispositivos moviles flexibles y ligeros, la seguridad, la comunicacion

malambrica de alta velocidad, etc., por lo que se requieren de nuevos dispositivos y materiales.

En general los dispositivos a escalas nanométricas (1 nanémetro = Inm = 1 * 10~°m)
presentan comportamientos interesantes en respuesta a las frecuencias de radio, frecuencias
Opticas y variaciones mecanicas que los hace muy convenientes para la fabricacion de antenas
y sensores en algunas de las ya mencionadas aplicaciones [3].

Fl grafeno es un material nanométrico formado de atomos de carbono y enlaces covalentes,
dando la apariencia de un teselado hexagonal (panal de abejas); proporciona propiedades
unicas, como la transparencia optica, la flexibihidad, alta movilidad de electrones y
conductividad [9], que puede ser utilizado para el diseno y construccién de nanoantenas.

Las nanoantenas hechas a base de grafeno permiten operar eficientemente en longitudes de
ondas de radio a nivel micrométrico, pero también puede darse la transmision de los datos a
nivel de los Tera Hertz, por la propagacion de los plasmones polarizados superficiales, que es
varios cientos de veces menor que la longitud de onda electromagnética de la misma frecuencia
en la que se propagan libremente. Las dimensiones y las diferencias de velocidad de la
transmision de los datos permiten que las antenas hechas a base de grafeno sean mucho mas
pequenas que las alternativas convencionales (antenas metalicas) [37].

Dicho lo anterior, el enfoque principal de esta tesis es, utilizar un sistema de computo para
disenar una nanoantena de parche hecha a base de grafeno asociandola con la teoria de grafos,
estrictamente hablando de los indices topologicos de Zagreb, Multiple Zagreb, Aumentado
Zagreb, Hiper Zagreb, Armonico y Wiener, como descriptores moleculares para que
transmitan en el rango de los Tera Hertz.

Esto es, desarrollar un modelo computacional que tome en cuenta los indices topoldgicos del
grafeno, para predecir de forma mas realista el comportamiento de una nanoantena hecha a
base de grafeno, al utilizar la teoria de grafos en el diseno de una nanoantena donde se puede
manipular y controlar las dimensiones, la forma geométrica y el rango de transmision de los
datos (Tera Hertz), los cuales pueden ser caracterizados a través de una herramienta de
software de alto rendimiento que ofrezca un entorno de desarrollo integrado con un lenguaje
de programacion propio.
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Este trabajo de tesis presenta la soluciéon analitica de las ecuaciones matemadticas que
correlacionan los indices topologicos del material de grafeno con diseno del parche de la
nanoantena.

También se desarrolla un modelo computacional que calcula la conductividad del grafeno del
diseno de la nanoantena de grafeno establecida por la ecuacion de Kubo [62] (ecuacion 2.22),
en la que relaciona dos términos; el primer término es la intrabanda, que corresponde al
proceso de dispersion del fonon y el segundo término, que es el paso de los electrones en la
mterbanda.

Este trabajo esta dividido en cinco secciones. La primera de ellas se enfoca en dar un panorama
general de los conceptos que se emplean a lo largo de todo el desarrollo de la tesis. En la
segunda seccion se muestra el estado del arte en términos del material de grafeno, teoria de
grafos, haciendo énfasis en las nanoantenas hechas a base de grafeno y los indices topolégicos
como descriptores moleculares del grafeno.

Esta informacion se utiliza para elegir uno de los tipos de antenas que resultan representativas
dentro de las aplicaciones y bandas de frecuencia mencionadas con anterioridad, las antenas
de parche, una vez elegida la forma geométrica del parche de la nanoantena se realiza un
andlisis de su comportamiento a nanoescala.

En la seccién tres se describe la metodologia para realizar el disenno de una nanoantena de
parche hecha a base de grafeno, es decir, consiste en realizar el codigo fuente de los programas
realizados, escritos en un lenguaje de programacion de alto rendimiento para simular el
comportamiento del patron de radiacion de la antena, mediante el analisis matematico de las
ecuaciones de los indices topologicos, obteniendo los parametros de interés en este estudio.

En la seccién cuatro de este proyecto se presentan los resultados obtenidos del diseno de la
nanoantena utilizando los parametros propuestos, después de la compilacion de los programas
formulados, para la obtencion de la frecuencia de resonancia de la nanoantena y la
conductividad con respecto a los indices topoldgicos calculados.

Por lo que el diseno de la nanoantena de parche propuesta se obtuvo una frecuencia de
resonancia de alrededor de 2 Tera Hertz, y la influencia de la topologia de las nanoantenas en
la seccion transversal es similar a la observada en el régimen de radio frecuencia (RF) de las
microondas, donde el area geométrica es mas pequena.

Finalmente, en la seccién cinco, se concluye que los resultados de ajustar las dimensiones de
la nanoantena hecha a base de grafeno, en particular su longitud, la frecuencia de radiacion se
puede sintonizar en un amplio rango de los Tera Hertz. A medida que que la frecuencia es
mas grande la antena es mas pequena, lo que hace mas dificil su construccion por las
dimensiones nanométricas obtenidas.
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MOTIVACION

Al realizar un analisis de los trabajos de mvestigacion de nanoantenas hechas a base de grafeno
y de los indices topologicos del grafeno, presentados por diversos investigadores e
mstituciones, se observa que se exploran como lineas de investigacién por separado.

Lo que motiva al desarrollo de esta tesis que se centra en utilizar la teoria de grafos en el diseno
de una nanoantena, especificamente los indices topoldgicos de Zagreb, Multiple Zagreb,
Aumentado Zagreb, Hiper Zagreb, Armonico y Wiener, como descriptores moleculares de la
geometria del parche para el disenno de una nanoantena hecha a base de grafeno que transmita
en un ancho de banda a nivel de los Tera Hertz (THz).

El andlisis del diseno se hace con un sistema de computo empleando el método de elementos
finitos a través de una herramienta de software de alto rendimiento que ofrece un entorno de
desarrollo integrado con un lenguaje de programaciéon propio. Con la cual se puede manipular
y controlar las dimensiones, la forma geométrica y el rango de transmision de los datos (Tera
Hertz). Para el estudio del comportamiento de nanoantenas hechas a base de grafeno.
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OBJETIVOS

Objetivo general

Disefiar una nanoantena de parche de grafeno asociindola con la teoria de grafos,
estrictamente hablando de los indices topolégicos de Zagreb, Multiple Zagreb, Aumentado
Zagreb, Hiper Zagreb, Armoénico y Wiener para que transmitan en el rango de los Terahertz.

Objetivos particulares

1. Analisis del estado del arte del disenio de la nanoantena de parche y teoria de grafos
del grafeno.

2. Estudio de la teoria de grafos para la obtencion de los indices topologicos asociados a
la forma geométrica del grafeno destinados al disefio de la nanoantena.

3. Utilizar un sistema de computo para disenar una nanoantena de parche hecha a base
de grafeno asociandola con la teoria de grafos, estrictamente hablando de los indices
topoldgicos de Zagreb, Multiple Zagreb, Aumentado Zagreb, Hiper Zagreb, Armonico
y Wiener, para que transmita a nivel de los Tera Hertz.
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HIPOTESIS

Existe una relacion entre los indices topologicos dados por teoria de grafos (de Zagreb,
Multiple Zagreb, Aumentado Zagreb, Hiper Zagreb, Armoénico y Winer) y el comportamiento
de una nanoantena tal que, nos permita predecir las dimensiones, la forma geométrica y el
rango de transmision de los datos de ésta.
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CAPITULO 1
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1. ANTECEDENTES

Con el fin de tomar como base lo efectuado hasta el momento, en este capitulo se muestran
los trabajos referentes al estudio del arte perteneciente a nanoantenas plasmonicas polarizadas
superficialmente (SPP por sus siglas en inglés) hechas a base de grafeno. Los cuales estin
enfocados al andlisis, comportamiento y disefio, para la transmision de datos a escalas
nanomeétricas.

También se presentan estudios sobre diversos trabajos relacionados con teoria de grafos, que
han proporcionado una variedad de herramientas ttiles, como los indices topologicos,
especificamente los de Zagreb, Multiple Zagreb, Aumentado Zagreb, Hiper Zagreb y Winer,
que son los descriptores moleculares que representan a las estructuras de los compuestos
quimicos y que ayudan a predecir ciertas propiedades fisicoquimicas en el grafeno como el
punto de ebullicion, la entalpia de vaporizacion, la estabilidad, etc.

1.1 Grafeno

Philip Russell Wallace [1] calculé por primera vez (en 1949) la estructura electréonica de
bandas del grafito. El propésito de su imvestigacion fue desarrollar una base para la explicacion
de algunas de las propiedades fisicas del grafito a través de la teoria de bandas de sélidos. Esta
se refiere principalmente a una discusion sobre su conductividad eléctrica, pero el tratamiento
dado hace posible la explicacion, no solo de la conductividad eléctrica y su anisotropia sino
también, de la conductividad térmica, la susceptibilidad diamagnética y la absorcion éptica.

Durante los siguientes annos no hubo gran avance en el desarrollo de las propiedades del
grafeno por considerarse un material inestable termodinamicamente. Fue hasta el 2004 que A.
K. Geim y K. S. Novoselov [2] lograron sintetizar por primera vez al grafeno, utilizando el
método de exfoliacion micromecinica (método de “scotch-tape”), extrayendo por medio de
una cinta adhesiva el material bidimensional, y posteriormente depositindolo en un sustrato.

Dos anos después (2006) L.A. Falkovsky et al. [3] presentan un cilculo analitico de la
conductividad del grafeno puro en funcién de la frecuencia w, del vector de onda k y de la
temperatura para el rango en el que las energias relacionadas con todos estos parametros son
pequenas en comparacion con el parametro de banda y= 3 eV. Por lo que obtienen que las
expresiones asintoticas simples que se dan en varios casos limitantes, por ejemplo, la
conductividad e independiente de los parametros de la estructura de banda y y vi. Sus
resultados los utilizan para explicar la dependencia de la conductividad del grafito sobre la
temperatura y la presion.

Ese mismo ano (2006) Victor Ryzhii [4] estudia el espectro de ondas de plasma (variaciones
espaciotemporales de la densidad electronica y campo eléctrico autoconsistente) en una

heteroestructura de grafeno bloqueado con un sistema de grafeno bidimensional de electrones

7|Page


https://es.wikipedia.org/wiki/1949

degenerado (2DEG). Y determina que las heteroestructuras del grafeno bloqueadas pueden
usarse en diferentes dispositivos en el rango de los Terahertz (THz) sintonizables por voltaje.

Un ano después (2007), Motohiko Ezawa [5] estudia las propiedades electronicas de derivados
de grafeno que tienen bordes cerrados, como los nanodiscos hexagonales, paralelogramo y
trigonales con zigzag o bordes de armchair. Su trabajo se concentra en las nanocintas en zigzag
de longitud finita. Primero los clasifica tomando una cadena béasica de W hexiagonos de
carbono conectados, y después repiten esta cadena L veces, y construyen una nanocinta
mdexada por un conjunto de dos enteros (W, L). Con lo que establece que no hay estados de
energia cero en nanocintas de longitud finita y que los nanodiscos se pueden considerar como
puntos cuanticos hechos por el grafeno.

En 2007 P. Blake et al. [6] utilizan un modelo basado en la ley de Fresnel, donde describen
cuantitativamente los datos experimentales. En este articulo estudian la visibihdad del grafeno
depositado en un sustrato de didoxido de silicio y muestran que depende fuertemente del
espesor de S10: y de la longitud de onda de la luz. Encontrando que, mediante el uso de
tluminacion monocromatica, el grafeno puede ser aislado para cualquier espesor de SiOsw,
aunque se usan 300 nm (el estindar actual) y, especialmente =100 nm, que son los espesores
mas adecuados para su deteccion visual.

Ese mismo ano (2007), Melinda et al. [7] investigan el transporte electrénico en cintas de
grafeno con dibujos litograficos donde el confinamiento lateral de los portadores de carga crea
un espacio de energia cerca del punto de neutralidad de carga. Las capas individuales de
grafeno se ponen en contacto con electrodos metilicos y se modelan en cintas de diferentes
anchuras y diferentes orientaciones cristalograficas.

Las medidas de conductancia dependientes de la temperatura muestran aperturas de energia
mas grandes que se abren para cintas mas estrechas. Con ello determinan que los tamanos de
estos espacios de energia se obtienen midiendo la conductancia en el régimen de respuesta no
lineal a bajas temperaturas.

Para 2008 George W. Hanson [8] obtiene una solucion exacta para el campo electromagnético
del grafeno debido a una corriente eléctrica en presencia de un modelo de conductividad
superficial en el que representan una superficie de conductividad bilateral infinitesimalmente
delgada, local e 1sotropica.

Para el grafeno aislado caracterizado por la conductividad superficial compleja, George W.
Hanson [8] establece la existencia de una onda superficial transversal-eléctrica apropiada si y
solo si la conductividad mayor a cero (asociada con la conductividad interbanda), y una onda
superficial magnética transversal adecuada para para la conductividad compleja menor a cero
(asociada con la conductividad intrabanda).

En el ano 2009 A. H Castro Nieto et al. [9] revisan los aspectos tedricos basicos del grafeno,
con excitaciones electronicas bidimensionales musuales de tipo Dirac y establecen que los
electrones de Dirac pueden controlase mediante la aplicacion de campos eléctricos y
magnéticos externos, o alterando la geometria y/o topologia de la muestra. También
argumentan que los electrones de Dirac se comportan de forma musual en el efecto tunel,
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confinamiento y efecto Hall cudntico entero, donde las propiedades electronicas de las pilas
de grafeno varian segun el orden de apilamiento, el nimero de capas y de los estados de
superficie del borde en el grafeno, que dependen de la terminacion del borde, en zigzag o
armchair, por lo que esto afecta a las propiedades fisicas de las nanocintas. Por consiguiente,
establecen que diferentes tipos de desorden modifican la ecuacion de Dirac que conduce a
propiedades espectroscopicas y de transporte musuales.

Un ano después (2010) KatsunoriWakabayashi et al. [10] investigan los efectos a nanoescala
sobre las propiedades fisicas de las nanocintas de grafeno, aclaran el papel de los limites de los
bordes, establecen que la orientacion del borde del grafeno determina el espectro de energia
de los m-electrones. Los bordes en zigzag poseen estados de borde localizados con energias
cercanas al nivel de Fermi. También proporcion soluciones analiticas para la dispersion
electronica y la funcion de onda correspondiente en nanofibras de grafeno con su derivacion
detallada utilizando la mecanica ondulatoria basada en el modelo de estrecha union.

Recientemente, los avances en la electréonica basada en el grafeno han abierto la puerta a las
comunicaciones electromagnéticas a nanoescala. En 2010 Josep Miquel Jornet [11] estudia un
nuevo marco mecanico cuantico para analizar las propiedades de los nanotubos de carbono
(CNTs, por sus siglas en mnglés) como antenas nanodipolo. Para esto, primero obtiene las
propiedades de la linea de transmision del CN'T usando el modelo de uniéon fuerte en funcion
de la longitud, didmetro y geometria del borde del CN'T.

Posteriormente, se calculan los parametros pertinentes de la antena, tales como la frecuencia
de resonancia fundamental y la impedancia de entrada, y se comparan con los de una antena
tipo nanoparche hecha de una nanocinta de grafeno (GNR por sus siglas en inglés) con
dimensiones similares [11].

Los resultados de Josep Miquel Jornet [11], muestran que para un tamarnio maximo de antena
del orden de varios cientos de nanoémetros (el tamano mdiximo esperado para un
nanodispositivo), tanto una antena nanodipolo como una nanoparche seran capaces de radiar
ondas electromagnéticas en la banda de los terahertz.

Un ano mas tarde (2011) F. H. L. Koppens et al. [12] reportan una fuerte interaccion de los
plasmones en el grafeno y predicen altas tasas de decaimiento sin precedentes de emisores
cuanticos en la proximidad de una limina de carbono en secciones transversales de extincion
que exceden el drea geométrica en cintas de grafeno y discos de tamaino nanométrico.
Establecen que los plasmones de grafeno proporcionan una alternativa adecuada a los
plasmones de metales nobles porque exhiben un confinamiento mucho mayor y distancias de
propagacion relativamente largas, con la ventaja de ser altamente ajustables a través de la
activacion electrostatica. Proporcionan resultados que son la base para el campo emergente y
potencialmente de gran alcance de los plasmones polarizados de grafeno, que ofrecen una
plataforma ideal para la electrodinamica cuantica de cavidades que respaldan la posibilidad de
dispositivos de un solo plasmon.

Dos anos después (2012), en un trabajo que presentan K. S. Novoselov et al. [13] revisan los

avances recientes del Grafeno y el desarrollo de métodos de produccion, y analizan
criticamente la viabilidad de varias aplicaciones de Grafeno. Sin embargo, indican que los
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materiales de referencia establecidos, solo se reemplazaran si las propiedades del grafeno, por
atractivas que sean, pueden traducirse en aplicaciones que sean lo suficientemente competitivas
como para justificar el costo y la interrupcion de los procesos industriales existentes.

En un estudio del grafeno hecho en 2016 por H. G. Roberto [14] sobre las propiedades
electronicas a bajas energias, observa a los enlaces que dan lugar al grafeno, su estructura
periodica y electronica. En su estudio obtiene la relacion de dispersion caracteristica de este
material mediante la aproximacion tigh-binding. Esto ayuda a entender por qué sus electrones
se mueven con gran velocidad, como si no tuvieran masa. Estableciendo una ecuacién de
Dirac-Weyl, con la cual se describe al grafeno a bajas energias.

1.2 Teoria de grafos

La teoria de grafos ha proporcionado una variedad de herramientas utiles, como los indices
topoldgicos que describen el comportamiento de las moléculas que ayudan a predecir ciertas
propiedades fisicoquimicas como el punto de ebullicion, la entalpia de vaporizacion, la
estabilidad molecular, etc.

A continuacion, se presentan los trabajos relacionados a los indices topoldgicos del grafeno.

1.2.1 Indices Topologicos del grafeno

En el ano 2004, Iban Gutman et al. [15] establecen que el grafo invariante M1, conocido bajo
el nombre de primer indice de Zagreb, es 1igual a la suma de los cuadrados de los grados de
los vértices de los respectivos grafos (moleculares).

En el trabajo realizado en 2007 por J. Braun et al. [16] calculan los coeficientes de correlacion
entre muchos indices topologicos y descriptores moleculares de otros tipos, sobre la base de
datos para un conjunto muy grande y diverso de compuestos. Establecen que la similitud de
608 descriptores moleculares (incluidos los indices topoldgicos v geométricos) se miden
utilizando coeficientes de correlacion. Sus célculos se basan en una biblioteca de 10946
compuestos diversos.

Ese mismo ano (2007) Y. Hatsugai et al. [17] describen los aspectos topologicos de las
propiedades electronicas del grafeno, incluidos los efectos de borde, con el modelo de union
fuerte en una red de panal de abejas y sus extensiones. Primero muestran la presencia del par
de dispersiones de Dirac sin masa; que es el origen de un peculiar efecto Hall cuantico (QHE).
Después obtienen la dispersion de Dirac sin masa, solo alrededor de energia cero (E = 0), en
el que QHE anémalo lo asocian con el cono de Dirac. El QHE permanece en un amplio
rango del potencial quimico, para predecir una transicion al comportamiento de fermiones
ordinarios acompanados de grandes saltos en el QHE con un cambio de signo.
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Posteriormente, Y. Hatsugai et al. [17] establecen una coincidencia entre el efecto Hall
cuintico en el volumen vy el efecto Hall cudntico para los estados de borde, que es otro efecto
topoldgico. Demuestran explicitamente que los estados de borde E = 0 en una red de panal
de abejas en campo magnético cero persisten en el campo magnético. También 1dentifican el
origen topoldgico de la duplicacion del fermién en términos de la simetria quiral.

Un ano después (2008) Jiannis K. Pachos [18] establece que los efectos topologicos pueden
codificarse en el grafeno, como la generacion de vortices y la fraccionalizaciéon de carga.
Ademas, presenta un analisis del teorema del indice Atiyah-Singer y revisan sus diversas
aplicaciones para el grafeno. En sus resultados establecen que el indice es la fraccionalizacion
de la carga, la cual normalmente se conoce a partir del efecto Hall cudntico fraccionario.
También hacen mencién de que la fraccionalizacion de carga da lugar a la posibilidad de tener
grafeno a partir de cualquier factor que a diferencia de bosones o fermiones muestra
estadisticas fraccionales.

Posteriormente Bo Zhou y Nenad Trinajstic en 2010 [19] informan algunas propiedades de
otros grafos invariantes para el indice general de conectividad de suma. Especialmente los
limites inferior y superior, los cuales generalizan tanto el indice de conectividad suma (sum)
como el primer indice de Zagreb. Ellos obtienen los limites para la suma de los indices de
suma-conectividad general de un grafo y su complemento en términos del nimero de vértices
del grafo a partir del método de Nordhaus-Gaddum.

Por su parte, inspirados por el trabajo reciente sobre el indice de conectividad dtomo-enlace
(ABC), Boris Furtula et al. [20] en el anio 2010, proponen un nuevo indice topoldgico,
conocido como el indice de Zagreb aumentado (AZI). En el que obtienen los limites estrictos
superior e inferior para los arboles quimicos. Ademads, demuestran que, entre todos los
arboles, la estrella tiene el valor minimo de AZI. Y que, la caracterizacion de los arboles con
el indice maximo de Zagreb aumentado sigue siendo un problema abierto para futuras
mvestigaciones.

Un ano después (2011), Franco Cataldo et al. [21] topolégicamente caracterizan
completamente el enrejado infinito de grafeno. Esto mediante el cilculo de polinomios,
utilizando el indice Wiener en su reticula; el cual actia como un potencial topoldgico puro
para determinar la estabilidad quimica relativa de la capa de grafeno en comparaciéon con el
nanocono de tipo fullereno fabricado con un niimero similar de anillos. Sus consideraciones
se realizan en espacios topologicos duales y directos. Obtenienen una nueva malla invariante,
que predice un cierto grado de reactividad en el anillo fullerénico pentagonal.

Un ano después (2011), Gutman 1. [22] presenta un andlisis matematico para contribuir a una
mejor comprension de los indices multiplicativos de Zagreb. Para ello analiza gratos simples,
que son finitos y no dirigidos, asi como, grafos sin bucles y con multiples bordes. Obteniendo
las propiedades de los indices multiplicativos de Zagreb; los cuales no se habian estudiado. Por
lo que concluyen que, utilizando un razonamiento analogo, aunque un poco mas complicado,
es posible caracterizar los arboles que tienen los segundos minimos y segundos indices
multiplicadores maximos de Zagreb.
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Por otro lado, en 2012, Lingping Zhong [23] define el indice arménico de un grafo G, como

la suma de los pesos de todos los bordes uv de G, donde d(u) indica el grado de

2
d(uw)+d(v)
un vértice u en G. Y presenta los valores minimos y maximos de los indices armonicos para
grafos y arboles de conexiéon simple. Con lo que concluye que se pueden caracterizar los grafos
extremos correspondientes.

En ese mismo ano (2012), Modjtaba Ghorbani y Nasrin Azimi [24] en su trabajo definen las
versiones de los indices multiples de Zagreb en funcion de los grados de los vértices en un
grafo dado y luego calculan los grafos extremos, primeros y segundos a ellos; por lo que
proponen dos nuevos indices topoldgicos, los cuales los definen como: PM(G) = [[.exo (du+ dv)
y PM «(G) = [[.ew (du x dv). Concluyen que, al usar la definicion de los indices multiples de
Zagreb, se pueden calcular los grafos extremos con respecto a estos nuevos indices topologicos.

En 2012, Ehasi et al. [25] demuestran que, entre todos los grafos conectados con un niimero
dado de vértices, el camino tiene un minimo de I17, al igual que los arboles con el segundo
minimo I17; dan como resultado los nimeros que reflejan ciertas caracteristicas estructurales
de las moléculas organicas que se obtienen a partir del grafo molecular, con grafos finitos, sin
bucles, multiples y con bordes dirigidos.

Huang et al. [26] en 2012 caracterizan a los grafos vecinos extremos correspondientes. Y
presentan los limites superiores e inferiores en el indice aumentado de Zagreb para varias
clases de grafos conectados. En sus conclusiones, marcan que sus resultados pueden ser
obtenidos utilizando un sistema de coémputo.

Para 2013, Wu etal. [27] definen el indice harmoénico de un grafo (un grafo libre de triangulos)
con n vértices y un grado minimo de al menos dos. Para caracterizar a los grafos extremos,
estableciendo un mejor limite inferior posible para el indice harmoénico.

El trabajo que desarrolla Shirdel et al [28] en 2013 contribuye al cédlculo del indice Hyper
Z.agreb del producto cartesiano, la composicion, la union y separacion de los grafos. Ademas,
define al indice topoldgico Superior (G) de un grafo G, como un nimero. Es decir, para cada
grafo H 1somorfo a G, Superior (H) = Superior (G). Solo consideran grafos conectados
simples, es decir, grafos conectados sin bucles y con multiples bordes. Con el que establecen
un lema relacionado con las propiedades de distancia de algunas operaciones graficas. Dan
como resultado, las aplicaciones de este lema al calcular féormulas exactas para algunas
operaciones de grafos bajo el indice Hyper Zagreb.

Dos anos después (2015) G. Sridhara et al. [29] determinan los indices topologicos de
conectividad atomo-enlace que se pueden utilizar para el modelado de las propiedades
termodinamicas de compuestos quimicos organicos; en los que consideran a todos los grafos
moleculares como finitos, conectados, sin protuberancias y sin bordes multiples. Establecen
una féormula general para obtener los indices de conectividad de Suma, el cuarto atomo-enlace,
de Randic, geométrico-aritmético y el quinto indice geométrico-aritmético del Grafeno, de
manera analitica. Se utilizan como una herramienta para explicar la estabilidad de los alcanos
ramificados.
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En 2016, Jagadeesh et al [30] presentan expresiones exactas para calcular los indices
topologicos basados en grados y sus variantes, los cuales se utilizan para estudiar la complejdad
molecular, la quiralidad, etc. Los indices topologicos del grafeno que calculan son el primer y
segundo indice de Zagreb, el primer y segundo indice multiple de Zagreb, el indice aumentado
de Zagreb, el indice armonico y el indice de grafeno hiper Zagreb.

1.3 Nanoantenas hechas a base de grafeno

En 2009, Marinko Jablan et al. [31] sefialan que los SPP en el grafeno dopado permiten
simultineamente bajas pérdidas, y una localizacion significativa de las ondas para frecuencias
mnferiores a las de la rama 6ptica del fonén hwon =0.2 €V (electron-Volts). Plantean que las
grandes pérdidas de energia del plasmén que ocurren en el régimen interbanda a través de la
excitacion de pares, agujero-electron, ya que pueden ser empujados hacia frecuencias mas altas
para valores de alto-dopaje.

Marinko Jablan et al. [31] establecen que las pérdidas se realizan en el marco de una
aproximacion de fase aleatoria y una aproximacion de conservacion del tiempo de relajacion,
en el que las propiedades opticas de los plasmones en el grafeno son en muchos aspectos
relevantes, esto por el hecho de que los plasmones en el grafeno puedan tener bajas pérdidas
para clertas frecuencias. Lo que los hace potencialmente interesantes para aplicaciones
nanofoténicas.

Un ano después (2010), J. M. Jornet e L. F. Akyildiz [32] estudian un nuevo marco mecanico
cuantico para analizar las propiedades de los nanotubos de carbono (CN'T por sus siglas en
mglés) como antenas nano-dipolo. Para esto, primero establecen las propiedades de la linea
de transmision de los CNT, las obtienen utilizando el modelo de unién ajustada en funcién
de la longitud, el didmetro y la geometria del borde de CN'T.

Luego, establecen y calculan los parametros de la antena que son relevantes, tales como la
frecuencia de resonancia fundamental y la impedancia de entrada. Los resultados de J. M.
Jornet e L. F. Akyildiz [32] los comparan con los de una antena de tipo nanoparche basada en
nanocintas de grafeno (GNR por sus siglas en inglés) con dimensiones similares. Finalmente,
en sus resultados establecen que para un tamario de antena maximo del orden de varios cientos
de nanémetros (el tamano maximo esperado para un nanodispositivo), tanto una antena
nanodipolo como una antena nanopache podran irradiar ondas electromagnéticas en un ancho
de banda, alrededor de los terahercios (0.1-10.0 THz).

En 2011 Ashkan Vakil y Nader Engheta [33] divulgan un estudio teorico en el que demuestran
que disenando y manipulando patrones de conductividad no homogéneos a través de una
hojuela de grafeno, se puede tener este material como una plataforma de un dtomo de espesor
para metamateriales infrarrojos y dispositivos opticos. En el que concluyen que, al varar el
potencial quimico del grafeno mediante el uso de un campo eléctrico estatico, se obtiene una
forma de ajustar la conductividad y las frecuencias ifrarrojas del grafeno en el rango de los
Tera Hertz. Por ello fijan que un grado de hibertad que ofrece la posibilidad de tener diferentes
"parches" con diferentes conductividades en una sola hojuela de grafeno.
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Ese mismo ano (2011), Long Ju et al. [34] demuestran que las resonancias del plasmon de
grafeno se pueden sintonizar en un amplio rango de frecuencias, a niveles de los Terahertz al
cambiar el ancho de la microcinta. Manifiestan un comportamiento de la ley de potencia
caracteristico de los electrones de Dirac sin masa bidimensionales, estableciendo las
dependencias del ancho de banda y el portador de la frecuencia del plasmon de grafeno. Los
resultados que obtienen los representan como una primera mirada al acoplamiento de
plasmones de luz en el grafeno, y apuntan a posibles metamateriales formados de grafeno en
el rango de los Terahertz.

Un ano después (2012), 1. Llatser et al. [35] analizan numéricamente la dispersion de la
radiacion en Tera Hertz de una antena tipo parche a nanoescala hecha a base de grafeno.
Calculan la seccion transversal de la nano antena soportada por sustratos de silicio y diéxido
de silicio de diferentes espesores para establecer que las resonancias de dispersion de los
plasmones polarizados superficiales en la banda en Tera Hertz resistidos por la pelicula de
grafeno. También demuestran numéricamente que hay una buena sintonia de las resonancias
de la antena mediante polarizacion electrostatica. Con lo que marcan la posibilidad para
disenar nano-antenas ajustables hechas a base de grafeno. Por lo que concluyen que estas
antenas estan previstas para habilitar las comunicaciones inalambricas a nanoescala.

Ese mismo ano (2012), M. Tamagnone et al. [36] presentan el concepto y el andlisis de una
antena reconfigurable en una frecuencia de Terahertz (THz) usando grafeno. Establecen que
la antena explota resonancias plasmoénicas tipo dipolo, con lo que se pueden sintonizar en un
amplio rango de frecuencias a través del efecto de campo eléctrico en una pila de grafeno.
Ademds de un control dinamico eficiente, el enfoque que proponen permite una alta
miniaturizacién y un buen emparejamiento directo con fuentes de onda continua a niveles de
los THz. Usan un modelo cualitativo para explicar la excelente estabilidad de la impedancia
bajo la reconfiguracion. En sus resultados indican que son muy prometedores para los futuros
transceptores y sensores en 'T'Hz hechos de grafeno.

En este mismo ano (2012), Philippe Tassin et al. [37] desarrollan para los metamateriales
resonantes una figura de mérito para los conductores, que permite una clasificacion directa de
los materiales conductores de acuerdo con la pérdida disipativa resultante en el metamaterial.
Aplican un método que predice que el grafeno y los superconductores de alta-Tc no son
alternativas viables para los metales en los metamateriales. También proporcionan una
descripcion general de una serie de metales de transicion, metales alcalinos y 6xidos
conductores transparentes. Para los sistemas plasmonicos, predicen que el grafeno y los
superconductores de alta-T'c no pueden superar al oro como una plataforma para los
plasmones polarizados superficiales, porque el grafeno tiene una menor relacion de longitud
de propagacion a longitud de onda.

Posteriormente en 2013, J. M. Jornet and 1. F. Akyildiz [38] proponen, modelan y analizan
una novedosa antena basada en grafeno, describiendo el comportamiento de las ondas de los
Plasmones Polarizados Superficiales (SPP) en tamano semi-finito de nanocintas de grafeno
(GNR). En primer lugar, estudian analitica y numéricamente la conductividad de las GNR
partiendo de la ecuacion de Kubo para capturar el impacto del confinamiento lateral de
electrones en las GNR.
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En segundo lugar, Jornet and Akyildiz [38] investigan analiticamente y numéricamente la
propagacion de ondas SPP en GNRs, calculan el vector de onda SPP y la longitud de
propagacion. Finalmente, modelan la nano-antena como una cavidad plasmoénica resonante y
determinan su respuesta de frecuencia. En sus resultados muestran que, explotando el factor
de compresion en modo alto de ondas SPP en GNR, las nano-antenas plasmoénicas basadas
en grafeno son capaces de operar a frecuencias mucho mas bajas que sus contrapartes
metalicas. Establecen en sus conclusiones que este resultado tiene el potencial de habilitar la
comunicacion electromagnética (KEM) en redes nano.

Un ano después (2014), J. M. Jornet et al. [39] modelan y analizan un nano-transceptor
plasmoénico para la comunicacion inalambrica en la banda de los Terahertz (0.1-10 THz).
Donde exponen que el nano-transceptor se basa en un transistor de alta movilidad de
electrones (HEM'T, High Electron Mobility Transistor, por sus siglas en inglés) construido con
un semiconductor III-V y mejorado con grafeno. Explican que la transmision, cuando se aplica
una tensién entre el canal HEMT vy la fuente, los electrones se aceleran en el canal HEMT.
Este movimiento de electrones resulta en la excitacion de una onda de plasma que, a su vez,
mduce una onda del Plasmon Polarizado Superficial (SPP, por sus siglas en inglés) en la
compuerta de grafeno.

J. M. Jornet et al. [39] investigan de manera analitica la transmision, acoplando las ecuaciones
hidrodinamicas que gobiernan la generacion de ondas de plasma en el HEMT, con la
conductividad compleja dinamica del grafeno y las ecuaciones de Maxwell. Los resultados
numéricos que obtienen es que el nano-transceptor propuesto puede generar efectivamente la
onda SPP necesaria para conducir una nanoantena plasmoénica a frecuencias de los Terahertz.
Ademads, establecen que la utilizacion del mismo nanomaterial que en las nano-antenas
plasmonicas facilita la integracion antena -transceptor. Dejando ver la posibilidad de utilizar a
los nano-transceptores compactos sintonizables para la comunicaciéon de la banda en Tera
Hertz.

Ese mismo ano (2014) M. Tamagnone et al. [40] presentan un modelo de circuito analitico
capaz de predecir la 1mpedancia de entrada de dipolos plasmonicos de grafeno
reconfigurables. Utilizan una definicion adecuada de la impedancia caracteristica plasmonica,
empleando corrientes naturales para el modelado consistente de la conexion antena-carga en
el circuito. En su forma puramente analitica, el modelo que proponen muestra buena
concordancia con las simulaciones de onda completa. Finalmente, concluyen que el enfoque
de modelado también permite una estimacion justa de la eficiencia de la radiacion. Este
enfoque se aplica a antenas plasmoénicas delgadas realizadas con metales nobles o
semiconductores.

En 2014, M. Aldrigo et al. [41] presentan dos configuraciones de antenas inteligentes de
grafeno, en las que el patron de radiacion de la antena o el de las matrices metalicas periddicas,
esta controlado por los sesgos de los conos Dirac (DC por sus siglas en inglés), los cuales
mnducen transiciones reversibles de las monocapas de grafeno con un aslante de metal.
Determinan que dicha transicién de una alta resistencia superficial (sin sesgo) a un bajo estado
de resistencia superficial (voltaje de polarizacion finita) hace que el patron de radiacion de las
antenas metalicas respaldadas con grafeno cambie drasticamente, de omnidireccional a un
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costado. Y concluyen que las matrices de reflexion corrigen el campo debido a la misma
transicion metal-dieléctrico.

Los estudios relacionados en 2016 sobre nanoantenas SPP hechas a base de grafeno por Luke
Zakrajsek et al. [42] plantean una antena hecha a base de grafeno, utilizan el método de
Deposicion de Vapor Quimico y una técnica de litografia. Para lo cual se corta la forma con
un haz de 1ones enfocado para depositar el material en un sustrato, que normalmente es una
oblea de silicio (S1) cubierta por oxido de silicio (S10.) como dieléctrico.

Luke Zakrajsek et al. [42] obtenienen la conductividad eléctrica y /a frecuencia de resonancia
de la antena con el modelo de conductividad compleja del grafeno. Para demostrar que, al
comparar soluciones numéricas de las antenas de grafeno definidas litograficamente, deberian
comportarse como sl estuvieran aisladas electromagnéticamente, siempre y cuando el ancho
del corte circundante sea comparable a la longitud de onda plasmoénica. Por lo que concluyen,
que sus resultados establecen una opcion para el diseno de antenas mas practicas y avanzadas.
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1.4 Conclusién

La nanotecnologia esta permitiendo el desarrollo de dispositivos en una escala que va de uno
a unos pocos cientos de nanémetros. La coordinacion y el intercambio de informaciéon entre
estos nanodispositivos conducira al desarrollo de futuras nanoredes, impulsando una gama de
aplicaciones de la nanotecnologia en los campos de la electrénica, las telecomunicaciones, la
biomedicina, el area ambiental y militar.

Por lo cual, el analisis del estado del arte revela que existen diversos trabajos relacionados con
nanoantenas. Los cuales estin enfocados al analisis, comportamiento y diseno, para que
puedan transmitir datos en el rango de los Terahertz, como los sensores moleculares.

Uno de los métodos para mejorar las nanoantenas es con su construccion a base de grafeno.
Por lo que, en este capitulo se revisaron referencias sobre nanoantenas a base de grafeno. En
estos estudios se caracterizan, simulan y modelan de forma teorica y experimental.

Uno de los métodos utilizados para obtencion del grafeno es el método de exfoliacion
micromecanica, que es el utilizado para la fabricacion de las nanoantenas hechas a base de
grafeno. El cual consiste en raspar el grafito y recolectar el grafeno por medio de cintas
adhesivas, conocidas como nanocintas de grafeno. Posteriormente se depositan en un sustrato,
comunmente silicio y un dieléctrico de Si0,.

Una vez obtenida la nanoantena a base de grafeno se estudia de manera teérica utilizando el
modelo de conductividad compleja y la ecuacion de dispersion del plasmoén polarizado
superficial. Estos mvolucran para su analisis propiedades principales del grafeno y de la
nanoantena, como son la calidad de obtencion del grafeno, las dimensiones de la nanocinta,
la conductividad magnética, la energia de fermi, la frecuencia de resonancia, la directividad, la
impedancia, la reactancia y el nivel de transmision de los datos en el rango de los Tera Hertz.

Los estudios reportados sobre los indices topologicos de Zagreb, Multiple Zagreb, Aumentado
Zagreb, Hiper Zagreb y Wiener, describen el comportamiento de las moléculas que ayudan a
predecir ciertas propiedades fisicoquimicas, como el punto de ebullicion, la entalpia de
vaporizacion, estabilidad molecular, etc., en el grafeno.

Al realizar un analisis de los trabajos de investigacion de nanoantenas hechas a base de grafeno
y de los indices topoldgicos del grafeno, presentados por diversos mvestigadores e
mstituciones, se observa que se exploran como lineas de investigacion por separado.

De lo anterior, ésta tesis se desarrolla para disenar un modelo computacional que tome en
cuenta los indices topologicos del grafeno para predecir de una manera mas realista el
comportamiento de una nanoantena heca abase de grafeno, donde se puede manipular y
controlar las dimensiones, la forma geomética y el nivel de transmision de datos en Tera Hertz.
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CAPITULO 2



2. MARCO TEORICO

En este capitulo se presenta la teoria basica que describe el material de grafeno y su
comportamiento. Ademads de los indices topologicos, especificamente los de Zagreb, Multiple
Zagreb, Aumentado Zagreb, Hiper Zagreb y Wiener para el diseno del parche de las
nanoantenas. Se analiza la conductividad de las GNR (nanocintas de grafeno por sus siglas en
inglés) de forma analitica y numéricamente utilizando la ecuaciéon de Kubo de tipo Drude para
obtener la estructura de la banda electrénica y las funciones de onda de los electrones de las
GNR en funcién de su ancho y potencial quimico.

2.1 Caracteristicas del Grafeno

El grafeno es un material nanométrico bidimensional, formado por iatomos de carbono y
enlaces covalentes constituyendo una red hexagonal. Es una hojuela cuasiplana con pequenas
ondulaciones, cuyos atomos de carbono presentan orbitales sp?, con un grosor de un atomo
de carbono (0.1nm).

Debido a sus propiedades quimicas, térmicas, mecanicas, electronicas y opticas tnicas del
grafeno [43], se han divulgado numerosos estudios sobre su aplicacion para dispositivos en el
rango de los Tera Hertz (IT'Hz), circuitos de radio frecuencia (RF), microondas y ondas
milimétricas. Por ejemplo, los transistores de efecto de campo (FET), los multiplicadores de
frecuencia y los mezcladores [34], [45].

Dadas sus extraordinarias propiedades conductoras y semiconductoras, el grafeno procesa
datos diez veces mas rapido que el Silicio, por lo que también se puede utilizar como lineas de
transmision para guiar ondas electromagnéticas o como antenas, disenadas con el objetivo de
emitir y/o recibir ondas electromagnéticas hacia el espacio libre y la fuente de la senal [46],
[47]. Su conductividad puede ajustarse electromagnéticamente, mostrando el potencial de
diseno y realizaciéon de una nueva clase de antenas reconfigurables a nivel de los Tera Hertz
[45].

2.1.1 Estructura geométrica del grafeno

Fl grafeno con una superficie plana ligeramente ondulada y con una configuracion atomica
hexagonal, tiene dos bordes diferentes. Los bordes superior e inferior tienen forma de zg-zag
como se muestra en la figura 2.1(a) y los bordes 1zquierdo y derecho tienen forma de borde
conocida como armchair, como se muestra en la figura 2.1(b).
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La relacion de dispersion de energia para grafeno cambia a lo largo de cada borde. De estas
configuraciones o arreglos atbmico se desprenden las propiedades electronicas, mecanicas y
quimicas excepcionales que se observaron desde los primeros experimentos dedicados a su
estudio detallado. La estructura reticular del grafeno puede definirse mediante vectores
reticulares primitivos, formando los tipos de borde en el grafeno.

Los vectores reticulares del grafeno estan formados por los vectores de la celda unitaria y los
vectores primitivos que generan las zonas de Brillouin (BZ, por sus siglas en inglés).

En la figura 2.1 (a), se expresan los vectores unitarios en el espacio real como a; y a, de la
configuracion hexagonal estin expresados en la ecuacion 2.1; son tres puntos los que
representan alta simetria, I', K, M [48], que forman un triangulo, utilizado para calcular la
—
relacion de dispersion de la energia. La figura 2.1 (b), se representa en la ecuacion 2.3 a by y

—
b, como los vectores de la red reciproca.

a=(3a5).  @=(Fa-9) @

donde a = |a7] = |a;| = 1.42 * /3 = 2.46 A es la constante de configuracion del grafeno.

Otra forma de describir a la red del grafeno es como una red triangular de tipo A (circulos
blancos) iterpenetrada por una red triangular de tipo B (circulos negros). En la Figura 2.1 (a)
puede verse que cada atomo de tipo A esti rodeado de tres atomos de tipo B (primeros
vecinos), y viceversa. Los tres vectores que conectan a un aitomo de tipo A con sus tres primeros
vecinos, expresados en la ecuacion 2.2.

6=5(31), &=2(-V31), &=a0-1 (22

Los vectores bi y b: de la red reciproca del grafeno pueden ser determinados por la ecuacion
4T

V3a’
¢
reciproco, usando la condicion @; * b; = 2md;;.

2.3, donde la configuracion de b= correspondiente a una constante de en el espacio

e (). we (D) @
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Figura 2.1 Estructura cristalina dei
grafeno. (a) Estructura cristalina dei
graleno, cuyos vectores base son
denotados pora, y a,. Los vectores
é;conectan cada dtomo de la subrea
A (circulos blancos) con sus tres
primeros vecinos de la subred B
(circulos negros). (h) Red reciproca
del grafeno de vectores by y b,.

(b) Zag-zag

(@ Armchair

El hexdgono amarillo de la figura 2.1, representa la primera zona de Brillouin, donde de las 6
esquinas del hexdgono amarillo esta girado a 90°. Los puntos especiales se denominan Ky K’
y la ecuacon 2.4 representa sus coordenadas.

!

I?_3n V3 -1 _ E>_2n V3 1
T 3a\ 2’2

(2.4)

“3a\272)

Cuando los atomos de carbono se ubican en las esquinas de la red hexagonal, las funciones de
ondas de los diferentes atomos se traslapan. Sin embargo, debido a la simetria de la red, el
traslape entre los orbitales p, ylos 0 6 py v p, es estrictamente cero. Por lo tanto, los electrones
p, que forman los enlaces 1 en el grafeno pueden ser tratados independientemente de otros
electrones de la capa de valencia [48].

2.2 Confinamiento cuantico de los electrones del grafeno

Cuando los electrones en un material se encuentran restringidos a moverse en una region muy
pequena del espacio se dice que estan confinados. Y cuando esta region es tan pequena que
es comparable a la longitud de onda asociada al electron (llamada longitud de De Broglie),
entonces comienza a observarse lo que se denomina comportamiento cudntico. Las longitudes
tipicas son del orden de décimas de micrén al nanémetro (o sea, de aproximadamente
0.0001lmm a 10™°m o una millonésima de mm), [48].

Los electrones de valencia logran separarse de los nicleos cuando reciben energia adicional
externa: por ejemplo, cuando se aplica un campo eléctrico a un material, estos electrones se
separan de sus nucleos y se convierten en electrones de conduccion. En el caso de materiales
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constituidos por atomos que no tienen sus capas electronicas completas, existen huecos
(ausencia de electrones en la banda de valencia) que también pueden separarse de los nucleos
sise les adiciona energia. Esta es la forma en que se producen corrientes de electrones o huecos
en un semiconductor; no obstante, en el grafeno los electrones o huecos se comportan como
particulas que se mueven a una velocidad constante [49].

La relacion de dispersion lineal y no cuadratica de la ecuacon 2.5, implica que los electrones
en el grafeno se consideran fermiones relativistas de Dirac sin masa [50].

EK)~vpk, vp~10°m/s. (2.5)

donde v es la velocidad de Fermi de los electrones y es una constante.

2.3 Fermuones de Dirac

En la figura 2.1 b) se pueden apreciar los puntos de alta simetria (puntos Dirac) T', M y K,
dados en coordenadas cartesianas expresados en la ecuacion 2.6.

r=(000), K= 3—”(?%) M= 2—”<£ 0) (2.6)

a a\3’

Formando un triangulo que se utiliza para calcular la relacion de dispersion de la energia. Para
describir las propiedades electronicas del grafeno (v poder saber si es aislante, metal o
semiconductor) es necesario estudiar tanto la estructura de bandas como su respectiva
densidad de estados. Esto fue hecho por primera vez en 1947 por P. R. Wallace [1] usando el
método de Tight Binding a primeros vecinos. Wallance [1] obtuvo una expresion para las
bandas de energia que describe la relacion E-k en la vecindad del k-punto K de la forma
expresada en la ecuacion 2.7.

E = hvp /k,% + k2 2.7)

Los fermiones de Dirac en este caso corresponden a estados de excitacion del grafeno a bajas
energias alrededor de los puntos de Dirac (de ahi su nombre), en donde su energia es
linealmente dependiente de k y su masa efectiva es nula.
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Figura 2.2 Fuente: Elaboracion propia. Estructura de bandas del grafeno en toda la primera
zona de Brillourn obtenida del algoritmo programado en Matlab. (1) Forma hexagonal del
grafeno en 3D y (b) el grafeno es una red con dos dtomos (A y B) por celda unidad. Los
orbitales s y p forman las bandas o y .

Como puede verse en la figura 2.2, las bandas de valencia y de conduccion, representadas por

— —
las soluciones E (k) <0y E (k) > 0 respectivamente, se cruzan en sels puntos, correspondientes
a las esquinas de la primera zona de Brillouin (puntos de alta simetria de Dirac).

Como cada atomo de carbono aporta un electrén del orbital 2p a las bandas, se tiene que la
banda de valencia estaria totalmente llena, mientras que la de conduccién estara vacia,
haciendo que el nivel de Fermi esté exactamente al nivel de energia correspondiente al plano
que contiene los puntos de Dirac [49].

Asi que tampoco se encuentra un gap en la estructura de bandas, se determina que el grafeno
es un material semiconductor sin gap, que posee una alta movilidad electronica a temperatura
ambiente que le permite transportar electrones 100 veces mas rapido que el silicio [50]. Por lo
que se considera al grafeno en este trabajo de tesis para el diseno de nanoantenas que
transmitan en el rango de los Tera Hertz.

2.4 Métodos de obtencién del grafeno

Una serie de trabajos sobre los métodos de obtencion del grafeno se han reportado desde
2004. Entre ellos, la exfoliacion micromecanica (método de “scotch-tape”), a través de la cual
el grafeno fue obtenido por primera vez [50], actualmente es el método mas eficaz y fiable para
producir ldminas de grafeno de alta calidad y es muy utiizado para hacer nanoantenas. La
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exfoliacion es la separacion de las capas mas externas de un solido en laminillas, hojuelas o
escamas.

La técnica de exfoliacion micromecanica consiste en un raspado fino, o bien, en el
descascaramiento de las placas superpuestas. En el caso del grafito, las capas de grafeno
débilmente unidas (interacciones de van der Waals) son separadas utilizando cinta adhesiva
con el proposito de extraer hojuelas extremadamente delgadas.

Otros métodos para la obtencion del grafeno son la descomposicion térmica de carburo de
silicio (S1€) [51], asi como la técnica llamada deposicion quimica de vapor, con la que se ha
hecho crecer epitaxialmente el grafeno de pocas capas (o incluso el monocapa) [52]. A pesar
de sus ventajas, estas técnicas aun no se han caracterizado lo suficiente [51], por lo que
presentan un inconveniente relevante: la baja cantidad de material obtenido, haciéndolas por
el momento nadecuadas para aplicaciones a gran escala [52] Normalmente, hay cinco
métodos para la preparacion de grafeno [56]:

1. Exfoliacion micromecanica de grafito (cinta Scotch o método de desprendimiento).

2. Creacion de suspensiones coloidales a partir de compuestos de intercalacion de oxido de
grafito o grafito (CIG).

3. Deposicion de vapor quimico (CVD) de hidrocarburo.

4. Crecimiento epitaxial en superficies eléctricamente aislantes como SiC.

5. Sintesis organica total.

2.5 Teoria de grafos aplicada al grafeno

Las fases geométricas que son fundamentales en la fisica cuintica proporcionan herramientas
basicas para caracterizar los 6rdenes topoldgicos [53-55].

La teoria de grafos, es una rama de las matematicas y las ciencias de la computacion que

estudia las propiedades de los grafos. Formalmente, un grafo G=(V, E) es una pareja ordenada

en la que V es un conjunto no vacio de vértices y E es un conjunto de aristas. Donde V consta
“_.” “_»

de pares no ordenados de vértices, tales como {x, y}€E entonces “x” y “y” son adyacentes; en
la figura 2.3 se representa un grafo mediante una linea no orientada que une dichos vértices.

2
e
le ®3
ce ® Figura 2.3 Fuente: Elaboracion propoia. Grafo hexagonal con vértices (puntos
. negros) v aristas (lineas amarillas).
5

La teoria de grafos esta ligada habitualmente a la topologia que proporciona una variedad de
herramientas ttiles, como los indices topoldgicos. Un indice topoldgico es usado como un
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valor numérico asociado con la constitucion quimica del grafo (molécula) que pretende
correlacionar la estructura quimica con diversas propiedades fisicas, la reactividad quimica o
la actividad biologica.

La finahidad de los indices topoldgicos es codificar informacion de los descriptores moleculares
del grafeno de forma puramente numérica. Este formato facilita la busqueda de las
propiedades del material, como el origen del fermion que se duplica en términos de la simetria
quiral [54] y las funciones de onda del estado de borde (armchair o zigzag).

Varios estados topoldgicamente ordenados estan relacionados con los estados de borde en el
grafeno, dichos estados de borde son los de la particula de Dirac, especialmente cuando la
particula es sin masa [12] [17]. Para ser mas preciso, la malla hexagonal del grafeno tiene una
simetria quiral, que es de importancia fundamental en la existencia de los estados de borde
con energia cero (E = 0).

2.5.1 Indice Topolégico De Zagreb (ZI)

Los indices topologicos de Zagreb son los mvariantes mas antiguos utilizados en quimica
matematica para predecir los fenémenos quimicos, por lo que se han considerado para el
analisis numérico de la malla hexagonal del grafeno.

M, (G) = (du + dv) (2.8)
' e=u;5(6)
M,(G) = Z (du + dv) (2.9)

e=uveE(G)

donde

M, (G): Primer indice de Zagreb

M, (G): Segundo indice de Zagreb

du: denota el grado (nimero de primeros vecinos) del vértice v en G.

dv: denota el grado (nimero de vértices que son adyacentes a u) de un vértice.

Los indices topologicos de Zagreb y sus variantes se han utilizado para estudiar la complejidad
molecular, la quiralidad, etc. En general, han mostrado un potencial en la aplicabilidad para
derivar modelos de regresion multilineal. Para un grafo conectado simple G el primer y
segundo indice de Zagreb se define en la ecuacion 2.8 y 2.9 respectivamente [24].
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2.5.2 Indice Muiiltiple Zagreb

En 2012, Ghorbani y Azimil1[24] definieron el indice topologico multiple de Zagreb de un
grafo G basado en el grado del vértice G, para calcular los grafos extremos primeros y segundos
a ellos. El primer y segundo indice multiple de Zagreb se definen en la ecuacon 2.10 y 2.11.

PM,(G) = 1_[ (du + dv) (2.10)

e=uveE(G)

PM,(G) = 1_[ (du * dv) (2.11)

e=uveE(G)

2.5.8 Indice Aumentado Zagreb

El indice aumentado de Zagreb fue introducido por Furtula et al [20]. Este grafo ivariante es
un valioso indice predictivo en el estudio del calor de formacion en octanos y heptanos y es
un nuevo indice topologico en teoria de grafos quimicos, cuyo poder de prediccion es mejor
que el indice de conectividad atomo-enlace.

Algunas mvestigaciones basicas implican que el indice aumentado Zagreb (AZI por sus siglas
en inglés) tiene mejores propiedades de correlacion y sensibilidad estructural entre los muy
bien establecidos indices topoldgicos basados en grados. De acuerdo con la definicion de un
grafo G = (V, E), du es el grado de un vértice u, y el AZI es denotado por AZI(G) y se define
por la ecuacion 2.12.

duxdv 1°
AZI(G) = z p—— (2.12)
uveE(G)

2.5.4 Indice Hiper Zagreb

Como muchos grafos moleculares quimicamente importantes y nano estructuras se forman de
algunos componentes 1somorfos (que tienen la misma estructura molecular), puede tratarse
como un caso particular de los grafos de puente y cadena que se construyen a partir de varias
copias de grafos 1somorficos. Se introduce una nueva distancia basada en los indices Zagreb.
El indice Hiper-Zagreb se define en la ecuacion 2.13 [28].
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HM(G) = Z (du + dv)? (2.13)

e=uveE(G)

2.5.5 Indice Arménico

En 1975, el quimico Milan Randi¢ [27] propuso un indice topologico R bajo el nombre de
"indice de ramificacion”, adecuado para medir el grado de ramificacion del esqueleto del atomo
de carbono de los hidrocarburos saturados. El indice de ramificacion se renombré el indice
de conectividad molecular y se denomina a menudo el indice de Randié. Existe una buena
correlacion entre el indice Randi¢ v varias propiedades fisicoquimicas de los alcanos: puntos
de ebullicion, entalpias de formacion, tiempos de retencion cromatogrilfica, etc. [27].

2

e=uveE(G)

El indice armonico fue presentado por Zhong. [27]. El indice armonico se correlaciona bien
con el indice Randic y la energia del m-electron de los hidrocarburos benzenoides. Relacionado
con la conectividad molecular, denotado en la ecuacion 2.14.

9.5.6 Indice Wiener

El Indice de Wiener (W) introduce el concepto topoldgico de “Distancias”, es decir, el camino
mas corto entre dos vértices, definido como el minimo de aristas capaces de conectar esos dos
vértices.

We =We(G) = D,y (2.15)

x<y

El Indice de Wiener serd igual a la mitad de la suma de la valencia de cada vértice.

W= -%"s; (2.16)

Este indice se determina a partir de la Matriz de Distancias. Es igual a la suma de todas las
distancias entre todos los pares de vértices del grafo [57]. Su expresion matematica tiene la
forma de la ecuaciéon 2.15y 2.16.
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2.6 Nanoantenas de parche hechas a base de grafeno

De acuerdo con el “Institute of Electrical and Electronics Engineers” (IEEE) definen una
antena, como aquella parte de un sistema transmisor o receptor diseniada especificamente para
radiar o recibir ondas electromagnéticas (IEEE Std. 145-1983). Es decir, es un dispositivo
usado para las transmisiones en frecuencias de amplitud modulada (AM) o frecuencia
modulada (FM), diseniado con el objetivo de emitir y/o recibir ondas electromagnéticas hacia
el espacio libre.

Dependiendo de la frecuencia y/o longitud de onda, se elige el tipo de antena, con el fin de
proveer el mejor medio por el cual las senales que son suministradas pueden radiar/recibir
adecuadamente. Las dos funciones bdsicas de una antena son: @ransmitir y recibir. Estas
funciones atribuyen una serie de condiciones particulares para cada aplicacion:

Su capacidad de radiar o recibir en determinadas direcciones (direccionalidad).
La frecuencia o banda de frecuencias de trabajo.

Los niveles de potencia que debe soportar.

La eficiencia de la antena.

EEE

Ig

Estas caracteristicas, y en particular el caracter directivo de la antena y la banda de frecuencia
de trabajo, permiten la existencia de una gran variedad de tipos de antenas; una de las cuales
es la antena de parche. Esta se estudiara a lo largo de este apartado. [58]

El mecanismo de operacion de una nanoantena de parche se puede estudiar examinando el

funcionamiento del dispositivo en los modos de recepcion y transmision. En el modo de
., , . . . = ~ .

recepcion, el campo eléctrico incidente Ejy,. en la superficie de la nanoantena de parche; se

expresa mediante la representacion estandar de onda plana (ecuacion 2.17):

Eine(z,t) = 8E, cos(wt + kz) (2.17)

donde

E, es la amplitud del campo

k es la constante de propagacion en el medio
w es la frecuencia angular

Como Einc rradia el parche de la nanoantena, los electrones libres en la capa de grafeno se
excitan. La respuesta electronica de la capa de grafeno a un campo electromagnético, definido
como modo electromagnético (EM, por sus siglas en inglés) viene dada por su conductividad
compleja del grafeno, a(w), que es la ecuacion de Kubo, ecuacion 2.18, dependiente de la
frecuencia [38].

() = 28 kT [2 h[“c] : ] 2.18
o= TR T 2kpTlw + it71 (218)
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donde

e: carga del electrén

h: constante de plank reducida (A = h2m; h es la constante de Plank)
kg: constante de Boltzman

w: frecuencia angular (w = 2mf)

T ': tiempo de relajacion de los electrénes (t = 107'%s)

Er: energia de Fermi

T: temperatura (300°K)

Figura 2.4. Nanoantena SPP de parche basada en grafeno. Imagen tomada de:
IEEFE Journal on Selected Areas in Communications/Supplement, Part 2, Vol.
31, No. 12, December 2013.

2.6.1 Dispersion de ondas de los plasmones polarizados
superficiales (SPP)

Para modelar la propagacion de ondas de los plasmones polarizados superficiales (SPP por
sus siglas en inglés) en nanoantenas hechas a base de grafeno, se estudia la conductividad del
grafeno, utilizando el modelo de conductividad compleja desarrollado para laminas infinitas
de grafeno, tienen en cuenta los efectos de borde debido al tamano de la antena [8].

La conductividad superficial del grafeno de una capa infinita de grafeno que se calcula por
medio de la ecuacion de Kubo [61] (ecuacion 2.18), expresa la respuesta lineal de una cantidad
observable debido a una perturbaciéon dependiente del tiempo.

Por ejemplo, entre las aplicaciones de la férmula de respuesta lineal, se pueden mencionar las

susceptibilidades de carga y giro de sistemas de electrones debido a campos eléctricos o
magnéticos externos [61].
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En el contexto de la ecuacion de Kubo (ecuacion 2.18), la conductividad de la superficie del
grafeno se puede obtener con el modelo de conductividad [59] superficial representado en
forma local con la contribucién mtrabanda de tipo Drude.

Los plasmones tridimensionales isotropicos y uniformes pueden soportar (en el campo
magnético cero) modos longitudinales (plasmones) y transversales electromagnéticos. El
acoplamiento de la radiacion electromagnética incidente con los modos de los SPP
correspondientes conduce a resonancias en la nanoantena de grafeno. La condicion de
resonancia esta dada por la ecuacion 2.19.

A/n
m% =L+ 26L (2.19)

donde m es el indice del modo de resonancia, A es la longitud de onda de la radiacion
mcidente, L es la longitud de la nano antena y 8L es una medida de la extension del campo
fuera de la nanoantenna. En base a la referencia [60], el indice de modo efectivo n, 7> €s del
orden de 1012; por lo tanto, las frecuencias resonantes de las nanoantenas basadas en grafeno
se encuentran en la banda de Tera Hertz, alrededor de dos 6rdenes de magnitud por debajo
de lo que se esperaria en una antena metalica con el mismo tamano. Esta diferencia significativa
mmplica antenas mucho mas compactas y constituye una de las razones por las que las antenas
basadas en grafeno se consideran una tecnologia muy prometedora para los sistemas
malambricos de nanocomunicacion [62].

Nerr(w) = |1 — 4&; (2.20)
eff g 0(w)?

El grafeno presenta excelentes condiciones para la propagacion de las polaridades de los SPP,
ondas que son guiadas a lo largo de una interfaz metal-dieléctrico, generadas por una radiacion
mcidente de alta frecuencia. De hecho, una capa de grafeno independiente soporta ondas SPP
transversales magnéticas (M) con un indice de modo efectivo, 1, ¢ dado por la ecuacion 2.20

[33].
En la interfaz entre la capa de grafeno y la capa de material dieléctrico, las ondas del SPP se

excitan. Por lo que se pueden desarrollar nanoantenas plasmoénicas hechas a base de grafeno

[63].

2.6.2 Hamiltoniano

Kl hamiltoniano de amarre fuerte, describe en el grafeno el salto de un electron del atomo de
tipo A(B) a uno de sus tres atomos vecinos de tipo B(A) y puede ser escrito como la ecuacion

2.21. [64]
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3
H = —tz Z(lARi)(BRi+5n| + |Bri+s, )(4r,|) (2.21)
R; n=1

donde t es la mtegral de salto entre primeros vecinos, R; suma sobre todos los sitios de la
subred A y el estado del vector |A Ri) es tal que (A R; |r = p,(r — R;) es la funcion de onda del
orbital pz de un dtomo de carbono en el sitio R;. Una notacion similar es usada para |B Ri+5n)'

Segun el Ansatz de Bloch, las autofunciones del hamiltoniano (ecuacion 2.8) pueden ser
desarrolladas por la ecuacion de la forma 2.22.

1 ) .
z (em*RﬂpA(k)lARj) + euc*(Rj+53)qJB(k)| BRj+ 63>) (2.22)

donde Nc es el nimero de celdas unitarias, W4(k) y Wg(k) son coeficientes y & es el vector
de onda del electrén. Si el solapamiento entre orbitales p. de diferentes sitios es despreciado,
la ecuacion de Schrodinger H|W) = E|W) se convierte en una matriz de la forma 2.23.

|¥) =

i » " (wr0) = F (wi) (2:23)
—t ) elon 0

no1

de donde inmediatamente se obtienen las dos bandas T,

3
Ei(k) — iltz e—ik*Sn’

n=1

3k
==t |3+ ZCos(ﬁakx) + 4cos <\/_2xa> cos(3kya/2)  (2.24)

las cuales se 1lustran en la figura 2.2 (a). La banda negativa corresponde a la banda de valencia,
mientras que la banda de energia positiva corresponde a la banda de conduccion, como se
muestra en la ecuacion 2.24, siendo t=2.7 eV [65], ambas bandas se anulan en las seis esquinas.

B o'.g _ €1+€2C0th(ksppd) (2 25)

—i—

wEo kspp
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Los Plasmones Polarizados Superficiales (SPP) son ondas electromagnéticas guiadas a lo largo
de una interfaz metal-dieléctrico y generadas por medio de una radiacién incidente de alta
frecuencia [2] (ecuacion 2.25).

2.6.3 Sustrato de la nanoantena de grafeno

De acuerdo con [62], un sustrato mas grande mejora el rendimiento de la nanoantena de
grafeno ya que la seccién transversal de absorcion aumenta hasta un limite dado con el tamano
del sustrato. Ademads, la seccién transversal de absorcion aumenta a medida que el parche de
grafeno se ubica mas cerca del lateral del sustrato, mientras que la frecuencia de resonancia
aumenta cuando el parche estd mas alejado del centro [62]. Por lo tanto, la ubicacién 6ptima
para las nanoantenas de grafeno en chip puede estar cerca del borde del sustrato, para
maximizar su eficiencia. Sin embargo, debe tenerse en cuenta que la frecuencia de resonancia
de la antena se muestra constante a 0,5 THz independientemente del tamano del sustrato [62].

2.6.4 Potencial Quimico

El potencial quimico del parche de grafeno es el nivel en la distribucion de las energias
electronicas en el que un estado cudntico se encuentre ocupado o vacio. En términos del
potencial quimico, existe una compensacion entre la cantidad de energia que la nanoantena de
grafeno puede absorber y su frecuencia de resonancia.

Las nanoantenas de grafeno con cero potenciales quimicos, resuenan a baja frecuencia, pero
con una seccion transversal de absorcion pequena, lo que limita su eficiencia de radiacion. Por
otro lado, las nanoantenas con mayor potencial quimico poseen mayores capacidades de
absorcion con una mayor frecuencia de resonancia. Por lo tanto, su rango de transmision
potencial se reduce. [62].

2.6.5 Tiempo de Relajacion

El tiempo de relajacion de un material se refiere al ttempo requerido para que una distorsion
de carga se relaje a una densidad de carga uniforme después de ser introducido en el material.
El ttempo de relajacion en el grafeno es un parametro fundamental de su modelo de
conductividad. En realidad, el valor elegido para el tiempo de relajacion, T, tiene un gran
mmpacto en el cardcter resonante del grafeno de la nanoantena y su ancho de banda [62].

2.6.6 Parametros de una antena

Los parametros de una antena son susceptibles de ser medidos. Permiten hacer una
comparacion entre las propiedades de radiacion. Se definen parametros de tipo circuital y de
tipo direccional. La mayoria de estos parametros se definen en transmision, pero son validos
también en la recepcion. Los principales parametros de las antenas se describen a
continuacion.
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2.6.6.1 Banda de Frecuencia

En radiocomunicaciones se wusan diferentes intervalos de frecuencias de espectro
electromagnético para distintos usos. La designaciéon estd regulada por la Unién Internacional
de Telecomunicaciones. En la Tabla 2-1 se puede ver la distribucion de bandas de frecuencias
[55].

Frecuencias (GHz) Designacion IEEE Designacién Militar
0.10 - 0.25 VHF A
0.25 - 0.50 VHF-UHF B
0.50-1.00 UHF C
1.00 - 2.00 L D
2.00 - 3.00 S E
3.00 - 4.00 F
4.00 - 6.00 C G
6.00 - 8.00 H

8.00 - 10.00 X |
10.00 - 12.40
12.40 - 18.00 Ku J
18.00 - 20.00 K
20.00 - 26.50 K
26.50 - 40.00 Ka
40.00 - 60.00 L
60.00 - 100.00 Ondas M
100.00 - 140.00 Milimétricas N
140.00 - 300.00 -
300.00 - Ondas Submilimétricas -

Tabla 2.1 Banda de Frecuencias

2.6.6.2 Directividad y Ganancia

Las Definiciones estindar de términos de la IEEE para antenas, la directividad de una antena
se define como la relacion entre la intensidad de radiacién en una direccion dada desde la
antena hasta la intensidad de radiacion promediada en todas las direcciones. La mtensidad de
radiacion promedio es 1gual a la potencia total radiada por la antena dividida por 4. Si la
direccion no se especifica, la direccion de maxima intensidad de radiacion esta implicita [55].

2.6.6.3 Diagrama de Radiaciéon o Patron de Radiacion

Kl diagrama de radiacion es la representacion grafica de las caracteristicas de radiacion de una
antena, en funcion de la direccién (coordenadas en azimut y elevaciéon). Lo mas habitual es
representar la densidad de potencia radiada, aunque también se pueden encontrar diagramas
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de polarizacion o de fase (ver figura 2.1). Atendiendo al diagrama de radiacion, podemos hacer
una clasificacion general de los tipos de antena y podemos definir la directividad de la antena
(antena 1sotrépica, antena directiva, antena bidireccional, antena omnidireccional,) [55].

Los parametros mds importantes del diagrama de radiacién son:

#  Direccion de apuntamiento: Es la de maxima radiacion. Directividad y Ganancia.

% Lobulo principal: Es el margen angular en torno a la direccion de maxima radiacion.

49  Lobulos secundarios: Son el resto de los maximos relativos, de valor inferior al
principal.

% Ancho del haz: Es el margen angular de direcciones en las que el diagrama de radiacion
de un haz toma un valor de 3dB por debajo del maximo. Es decir, la direccion en la
que la potencia radiada se reduce a la mitad.

#  Relacion de lobulo principal a secundario (SLL): Es el cociente en dB entre el valor
maximo del l6bulo principal y el valor maximo del lobulo secundario.

4 Relacion delante-atras (FBR): Es el cociente en dB entre el valor de maxima radiacion
y el de la misma direccion y sentido opuesto.

2.6.6.4 Ancho del Haz

Kl ancho del haz de una antena se define como el ancho del haz a la mitad de potencia. Se
encuentra en el pico de intensidad de radiacion, luego se localizan los puntos de ambos lados
del pico que representan la mitad de la potencia de intensidad del pico [55].

La distancia angular entre los puntos de mitad de potencia se define como el ancho del haz.
La mitad de la potencia expresada en decibeles es de -3 dB, por lo tanto, algunas veces el
ancho del haz a mitad de potencia es referido como el ancho del haz a 3 dB. Generalmente
se consideran tanto el ancho de haz vertical como horizontal. Suponiendo que la mayoria de
la potencia radiada no se disperse en lobulos laterales, entonces la ganancia directiva es
mversamente proporcional al ancho del haz: cuando el ancho del haz decrece, la ganancia
directiva se incrementa [55].

2.6.6.5 Impedancia

Es el cociente entre el voltaje aplicado a los terminales de entrada de la antena y la corriente
resultante. En general tiene una componente resistiva y una reactiva; sin embargo, si el punto
de alimentacion de la antena estd en un maximo de corriente, la componente reactiva resulta
despreciable, por tanto, la impedancia de entrada es igual a la suma de la resistencia de
radiacion mads la resistencia de pérdida. S1 la impedancia no presenta una parte reactiva
(puramente resistiva) a una frecuencia determinada se dice que es una antena resonante [55].

La resistencia de radiaciéon es un valor asignado a una resistencia ficticia cuyo valor es el que
tendria una resistencia que disipara la misma potencia eléctrica entregada por la antena con la
misma potencia radiada por la antena. En la priactica no toda la potencia entregada por la
antena es radiada totalmente al espacio que la rodea. Una parte se disipa bajo la forma de calor
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a causa de las pérdidas resistivas provocada por los conductores, aisladores de soporte, la torre
y los cables de anclaje [55].

Las pérdidas 6hmicas estan determinadas por la frecuencia de trabajo. En bajas frecuencias,
estas pérdidas son pequenas comparadas con la resistencia de radiacion y la antena es un
radiador muy eficiente. En altas frecuencias, donde la antena es relativamente corta con
relacion a su longitud, el suelo es un componente esencial que forma parte del sistema
irradiante. La altura de la antena respecto al suelo conductor es un factor importante que afecta
la resistencia de radiacion. Algunas ondas son reflejadas por el suelo, y al regresar a la antena,
inducen corriente cuya magnitud y fase dependen de la distancia entre la antena y el suelo. Si
llegan en fase habra mas radiacion y sucede lo contrario si llegan en oposicion de fase [55].

2.6.6.6 Eficiencia de la Antena

Es la relacion entre la potencia radiada por la antena y la potencia total entregada a la antena
para una frecuencia dada de operacion. Se puede considerar que la resistencia total de carga
esta formada por dos resistencias en serie, una de valor de R (resistencia de radiaciéon) y otra
de valor r que representa la disipaciéon 6hmica de la antena [55].

2.6.6.7 Polarizacion

La polarizacion se define como la orientacion del campo eléctrico de una onda
electromagnética. En general, la polarizacion se describe por una elipse. Hay dos casos
especiales de la polarizacion eliptica: la polarizacion lineal y la polarizacion circular [55).

Con la polarizacion lineal, el vector del campo eléctrico se mantiene en el mismo plano del
eje de la antena todo el tiempo. El campo eléctrico puede posicionar a la antena en una
orientacion vertical, horizontal o en algtiin angulo intermedio entre los dos [55].

Con la antena en polarizacion horizontal, las reflexiones causan variaciones en la intensidad
de la senal recibida. Las antenas horizontales tienen menos probabilidad de captar
mterferencias generadas por el hombre que las normalmente polarizadas verticalmente [55].

En la polarizacion circular el vector del campo eléctrico aparece rotando con un movimiento
circular en la direccion de la propagacion, haciendo una vuelta completa para cada ciclo de
radio frecuencia (RF). Esta rotacion puede ser hacia la derecha o hacia la izquierda [55].

2.6.6.8 Campos de Induccién de Radiaciéon

De la energia de los campos electromagnéticos que se generan alrededor de la antena, una
zona cercana a la misma forma parte de los campos de induccién donde la intensidad de los
campos es una funcion inversa del cuadrado de la distancia. El dispositivo se comporta como
un circuito resonante donde hay mtercambio de energia entre el campo eléctrico y el campo
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magnético y no hay radiacién. Uno de los campos es maximo cuando el otro pasa por cero y
a su vez se encuentran desfasados 90° en el tempo [55].

Otra zona situada a unas pocas longitudes de onda de la antena la constituyen los campos de
radiacién donde se manifiesta la energia de radiacion de la antena. La intensidad de los campos
radiados es una funcion inversa de la distancia. Estos campos obedecen al hecho de que se
requiere un clerto tiempo para que los campos se transfieran de un medio fisico (antena) al
espacio libre. Parte del campo original permanece en la antena y la otra parte se propaga como
una onda electromagnética por el espacio libre [55].

2.6.6.9 Longitud Eléctrica y Longitud Fisica

La longitud de onda en una linea de transmision es menor que la longitud de onda en espacio
libre por el cambio de la velocidad de propagacion de la onda respecto al espacio libre o vacio.
De manera similar, una antena tendra su propia longitud de onda fisica que sera menor a la
longitud de onda eléctrica que opera en el espacio libre, provocada por su cercania con suelo
y otros medios conductores, también los soportes y la torre de contenciéon que mtroducen
capacitancias que afectan la velocidad de la onda en la antena [55].

También s1 el area transversal del conductor de la antena aumenta, también lo hace su
permeabilidad relativa y por tanto la velocidad de la onda disminuye. Solamente si el espesor
es despreciable y el conductor se encuentra aislado en el espacio libre, las velocidades tienden
a igualarse. La longitud fisica es la longitud real que debe tener la antena y es menor que la
longitud eléctrica en el espacio libre. Este acortamiento se conoce en la practica como efecto

de borde [55].

2.6.6.10 Ancho de Banda

Es el intervalo de frecuencias en la cual debe funcionar satisfactoriamente la antena, dentro de
las normas técnicas vigentes a su aplicacion. Puede ser descripto en términos de porcentaje
respecto a la frecuencia central de la banda [55].

2.6.6.11 Intensidad del Campo

La magnitud de la energia en la componente eléctrica y en la magnética es exactamente la
misma. La variacion de una componente resulta en la formacion de la otra. Si ambas
componentes tienen la misma energia, la determinacion de una componente dara el valor de
la otra. Se ha acordado expresar la intensidad de campo en términos de su componente
eléctrica, es decir, en unidades de Volts/metro [55].

Los parametros utilizados para el diserio de una nanoantena dados por [66], son:

< Laimpedancia de superficie del grafeno se puede expresar de la siguiente forma de la
ecuacion 2.26.
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2(0) = —— (2.26)

< Laimpedancia de superficie del parche en la banda en THz se puede aproximar por
medio de la ecuacion 2.27, [66].

7 =i D 1 1 _ 1 527
9= /\p-45 wCefsr)  jwCy(w) 2.27)

donde Cg representa la capacitancia del parche de grafeno y Cege (ver ecuacion 2.28) es la
capacitancia efectiva relacionada con la geometria del parche y el entorno de fondo donde g,
es la permitividad del espacio libre, &, es la permitividad relativa del sustrato [66].

1 T
Corr = ;so(sr +1DIn [CSC (— iﬂ (2.28)
La mmpedancia de la linea de transmision conectada a tierra se puede expresar como la
ecuacion 2.29.

ino tan(kh
z, =11 a\r/lgid P) = jwLy(w) (2.29)

kd = W/ UoEpEr (230)

donde 1, es la impedancia de onda en el espacio libre, hp es el grosor del sustrato, kg4 es el
numero de onda de la onda incidente (ecuacion 2.30), y Ly representa la inductancia del
sustrato conectado a tierra [66].

La impedancia total es la combinacion paralela de Zgy Zg. La magnitud de reflexion de la onda
mcidente se puede calcular como se representa en la ecuacion 2.31.

_ (Zs - 770)

A (231)

La frecuencia de resonancia de la superficie se puede expresar como la ecuacion 2.32 [66].
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(2.32)

Dado que algunas de las ondas viajan en el sustrato €, y algunas en el aire &y, ademads del
sustrato, el parche también tiene una constante dieléctrica, se define una constante dieléctrica
efectiva & ¢fe¢, que contempla ambos sustratos. En el caso de que W>h, la constante
dieléctrica efectiva esta dada por la ecuacion 2.33.

1

&e+1 & -1

h
Erefec =~ — = *(1+12W> (2.33)

Puesto que el campo no queda totalmente confinado en los bordes del parche, hay un
pardmetro que toma en cuenta este efecto: La longitud efectiva (Lgfec) calculada como se
muestra en la ecuacion 2.34, es la longitud fisica del parche con una pequena extension (AL),
en cada extremo, la expresion analitica esta dada por la ecuacion 2.4:

Leec = Lp +2+ AL (2.34)

/A

L,=m———— (2.35)
P Re{kspp}

donde AL, depende de &, ¢fec v la relacion W/h, y se expresa en la ecuacion 2.36.

(€efec +0.3) (% +0.264)

AL = 0.412 * h (2.36)

(€efec — 0.258) (% + 0.8)

Para disenar la antena tipo parche, se especifica la frecuencia de resonancia, la constante
dieléctrica y el grosor del sustrato. Por lo que se define la anchura del parche con la ecuacion
2.37

Wy =20 |2 2.37
P=% e +1 (237)
donde A es la longitud de onda, dada por la ecuacion 2.38:
Co
Ao (2.38)

f
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siendo ¢g la velocidad de la luz en el espacio libre y ;. la frecuencia de resonancia.

De lo anterior se toma como base para el desarrollo de la metodologia requerida en el diseno
de una nanoantena hecha a base de grafeno utilizando la teoria de grafos, implementando una
relacion de los indices topologicos del parche obtenidos de un sistema de computo propuesto
con lo que podemos definir la forma geométrica del parche y los parametros de transmision
en el rango de los Tera Hertz.
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CAPITULO 3



3. METODOLOGIA

Para el andlisis numérico sistematico de una nanoantena hecha a base de grafeno, se calculan
los descriptores topologicos, especificamente el primero y segundo indice de Zagreb, el
primero y segundo indice multiple de Zagreb, el indice aumentado de Zagreb, el indice de
armonico, el indice hiper Zagreb y el indice Wiener.

De las expresiones numéricas de los descriptores moleculares se obtiene la geometria del
parche que se utiliza para el disenio de la nanoantena hecha a base de grafeno.

Preservando la simplicidad computacional que caracteriza a los modelos de disefio para una
antena de parche hecha a base de grafeno. En este capitulo se obtiene la dispersion de
radiacion de los plasmones polarizados superficiales aplicando la ecuacion de Kubo de tipo
Drude, del modelo de conductividad compleja, para que la antena transmita en el rango de los
Tera Hertz.

3.1 Método computacional para el disefio de nanoantenas

El método computacional utilizado para el desarrollo de esta tesis es el método de elementos
finitos (FE por sus siglas en inglés). Este método lo empleamos de manera rutinaria en la
obtencion de los descriptores moleculares que representan las dimensiones del parche de la
nanoantena.

En particular, este método permite estudiar la geometria del diseio de la nanoantena
propuesta y aplicarse al estudio de la propagacion de los plasmones polarizados
superficialmente en el grafeno para determinar su conductividad.

Un modo de aplicacion especifico para simular la propagacion de ondas electromagnéticas
(EM) en un medio de dos dimensiones (2D) y su posterior publicacion de resultados se utiliza
MATLAB.

3.2 Diagrama de flujo de la metodologia del disenio

En esta seccion se presenta un diagrama de flujo (Figura 3.1) de la metodologia propuesta para
disenar una nanoantena hecha a base de grafeno utilizando la correlacion de los indices
topologicos y programado en Matlab. El primer paso en la metodologia es el establecer los
indices topoldgicos del grafeno que se utilizan para el disenio del parche, después se establece
la frecuencia de operacion de la nanoantena. Enseguida se elige el substrato (en esta tesis se
utiliza silicio). Posteriormente se realiza el cilculo de las dimensiones de la geometria del
parche y se contintia con el diseno de las lineas de alimentacion.
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Es necesario mencionar que, en cada etapa, después del célculo de alguna dimension de la
antena, se compila el algoritmo propuesto para obtener una respuesta mas cercana a los
requerimientos de la nanoantena a disenar.

Inicio .
Use las salidas (Wp,Lp) para
p disenar el parche de la
l nanoantena
Eleccion de la geometria Kleccién de la frecuencia

de la nanoantena de operaci(')n en THz

Indices  topoldgicos:  Zagreb,
Multiple Zagreb, Aumentado Caracteristicas del sustrato
Zagreb, Hiper Zagreb, (Si)

Armonico y Wiener

l |

Calculo nicial de las
dimensiones del parche

Parche de la Si
ananoantena
N Analisis electromagnético
0
del parche
Fin

Analizar el rendimiento de la nanoantena de parche
disenada en términos de conductividad y la
frecuencia de resonancia, en Matlab

|

Figura 3.1. Fuente: Elaboracion propia. Diagrama de flujo de la metodologia de diseno de
una nanoantena hecha a base de grafeno.
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3.3 Indices topolégicos del grafeno

Para definir los indices topologicos, el primer paso es representar a los dtomos por puntos
(Ilamados vértices) y a los enlaces por segmentos (a los que se les denomina “aristas”), de esta
manera, se obtiene el “grafo” de la molécula. Después, se numeran aleatoriamente los distintos
atomos (o “vértices” en expresion topologica) y se construye la “Matriz Topologica”. A partir
de esta matriz y de los algoritmos adecuados, aplicando un sistema de computo, se obtienen
los indices topologicos utilizados para el diseno de nanoantenas hechas a base de grafeno.

Los resultados de los indices topologicos que se describen a continuacion fueron obtenidos
del algoritmo programado utilizando un software computacional de alto rendimiento, el cual
considera al grafeno con ‘t’ filas y ‘s’ anillos de hexagonos en cada fila y a my;, son las aristas o
bordes que conectan los vértices de los grados d; y dj. Se contempla una estructura
bidimensional que contiene solo m; 5, m, 3 y ms 3 aristas o bordes de la tabla 3.1 [30], para
definir los bordes.

Fila |my, | |my ;| |m3 3| ‘
1 3 2s 3s-2
2 1 2 3s-1
3 1 2 3s-1
4 1 2 3s-1
t 3 2s s-1
Total t+4 4s+2t-4 3ts-2s-t-1

Tabla 5.1 Relacion de aristas o bordes con la configuracion de my 5, my 3 ymg 3 [50].

3.3.1 Indice Zagreb para el Grafeno

Por ejemplo, el primer y segundo indice de Zagreb, son obtenidos del algoritmo programado,
se sustituyen los valores de |my 5 [ = t+dme., |my 3| =4s+2t-4 y | m3 3| =3ts-2s-t-1 en la ecuacion
2.8, que da como resultado la ecuacion 3.1 para el primer indice Zagreb cuando t+1 y la
ecuacion 3.2 para t=1.

mee: du = 2,dv = 2

Muv mss: du = 2,dv = 3
Mss: du = 3, dv =3
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M(G) =8t +8s+18ts—10 parat #1 (3.1

Para cuando t = I, se considera a |my,|= 6, |my3|= 4s-4 y |mg3|= s-1, los cuales se
sustituyen en la ecuacién 2.8.

M;(G) = 265 — 2 parat =1 (3.2)

Para el Segundo indice de Zagreb del grafeno con ‘t’ filas y ‘s’ anillos hexagonales en cada fila,
cuando t+1 y sustituyendo |my , |=t+4, |my 3 |=4s+2t-4 y | m3 3 | =8ts-2s-t-1 en la ecuacion 2.9,
se obtiene la ecuacion 3.3.

M,(G) =7t+ 65+ 27ts—17 parat #1 (3.3)

En el segundo indice Zagreb para t = 1, considerando |my,;|=6, |my3|=4s-4 y|ms3]|=s-1
y sustituyendo en la ecuacion 2.9 se obtiene la ecuacion 3.4.

M;(G) =335s—9 parat=1 (3.4)

3.3.2 Indices Muiltiples de Zagreb para el Grafeno

El primer indice multiple de Zagreb del grafeno con ‘t’ filas y ‘s’ anillos hexagonos de grafeno
en cada fila para t+1 y sustituyendo |my,|=t+4, |my3|=4s+2t4 y |m33|=3ts-2s-t-1 en la

ecuacion 2.10, y para t=1 se sustituye |my,|=6, |my3|=4s-4y |ms3|=s-1, se obtienen la
ecuacion 3.5 y 3.6 respectivamente.

PM,(G) = [(2)***®] x [(5)*+**~*] « [(6)***2*771] patat +#1 (3.5)
PM,(G) = (1.092267) * (5%5) * (6°) parat =1 (3.6)

En el segundo indice multiple de Zagreb del grafeno cuando t+1 y sustituyendo |m 5 | =t+4,
|my 3| =4s+2t4 y |mus|=8ts-2s-t-1 en la ecuacion 2.11 y para t=1, |my,|= 6, |my3|= 4s-4,
| m3 3| = s-1, obtenemos las ecuaciones 8.7 y 3.8 respectivamente.

PMZ (G) — [(2)2t+8] % [(6)4S+2t—4—] % [(3)6St—2t—4s—2] pata t+1 (37)
PM,(G) = (0.351166)(6*)(9%) parat=1 (3.8)
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3.3.8 Indices Aumentado de Zagreb para el Grafeno

Utihzando la ecuacion 2.12, el indice aumentado de Zagreb del grateno y sustituyendo
|my o | =t+4, |my 3| =4s+2t-4y |mg 3| =3ts-2s-t-1 para t+1y |my, | =6, |my3|= 4s-4, |m33|=
s-1 para t=1 se obtienen las ecuaciones 3.9 y 3.10 respectivamente.

AZI(G) = (12.609375)t + (7.953125)s + (34.171875)ts — 11.390625
parat # 1 (3.9

AZI(G) = (43.390625)s + (4.609375)  parat =1 (3.10)

3.3.4 Indice Hiper Zagreb para el Grafeno

El indice Hiper Zagreb del grafeno con ‘t’ filas y ‘s’ anillos hexagonales en cada fila, para t+1,
se sustituye en la ecuacion 2.13|my 5 |=t+4, |my 3 |=4s+2t-4y |mg 3 |=3ts-2s-t-1 y para t=1, se
sustituye |my o |= 6, [my3|=4s-4, |m33|=s-1 dando como resultado la ecuacion 8.11 'y 3.12

respectivamente.
HM(G) = 30t + 28s + 108ts — 72 parat # 1 (3.11)
HM(G) = 136s — 40 parat=1 (3.12)

3.3.5 Indice Armoénico para el Grafeno

El indice armonico con ‘C filas y ‘s” anillos hexagonales en cada fila, para t=1 se sustituye con
|m2'2 |=t+4, |m2,3 | =4<S+2t-4 y |m3’3
|my 3 |=4s-4, |m33|=s-1, obteniendo las ecuaciones 3.18 y 3.14 respectivamente.

=3ts-2s-t-1 en la ecuacion 2.14 y para t=1, |m,,|= 6,

H(G) = (0.9667)t + (0.93334)s + ts + (0.0667)  parat# 1 (3.13)

H(G) = (1.9333)s + (1.0667) parat=1 (3.14)
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3.3.6 Indice Wiener para el Grafeno

Los indices basados en la matriz de distancias se llaman a veces indices geométricos, para
distinguirlos de aquellos derivados de la matriz de adyacencia. El indice Wiener fue definido
originalmente como el nimero de enlaces entre todos los pares de atomos de una molécula
aciclica. El indice Wiener es uno de los indices topologicos mds estudiado debido a su
simplicidad y buena correlacion con las propiedades estructurales del grafo molecular.

El indice Wiener se determina a partir de la Matriz de Distancias. Se utiliza grafo de la figura
2.3 en la que se encuentran numerados los vértices (unién entre dos o mas aristas o bordes).

1. Se procede a hacer un recorrido en sentido horario, empezando por el vértice 1 con
coordenadas D;; donde 1, j son los vértices.

2. Se pretende llegar del vértice 1 al 1, como no hay distancia o namero de aristas para llegar
a dicho vértice se coloca en la matriz un “cero” en la posiciéon 1,1.

3. Para llegar del vértice 1 al 2, se tiene una sola arista o borde, por lo que se coloca un “uno”
en la posicion 1,2.

4. Kl procedimiento se sigue hasta recorrer todo el grafo quedando el siguiente arreglo y la
matriz de distancias:

1234 56
Dy; =0, D=1, Dy3=2, Dy =3, Dyj5=2, D=1 [01232q
Dy1 =1, Dy =0, Dyz3 =1, Dyy =2, Dys =3, Dy =2 |101232|
Dy =2, Dz =1, D33 =0, D3y =1, D35 =1, Dag = 3 3|210123]
Dy =3, Dy =2, Daz =1, Dy =0, Dys =1, Dyg = 2 )@'glz‘;})lﬂ
Dsy =2, Ds; =3, Ds3 =2, D5y =1, D55 =0, Dsg =1 [12321()]

D61 = 1, D62 = 2, D63 = 3, D64 = 2, D65 = 1, D66 = 0
Matriz de Distancias

El Indice de Wiener sera igual a la mitad de la suma de la valencia de cada vértice del grafo
hexagonal.

Los célculos para el grafo de la figura 2.3 y utilizando la ecuacion 2.15 y 2.16 se obtiene:

We(Gg) = (0+1+2+3+2+1)=9
A+0+1+2+3+2)=9
2+14+0+1+2+3)=9
B+2+1+0+1+2)=9
2+3+2+1+0+1)=9
14+24+34+24+14+0)=9

54
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Asi para un grafo hexagonal (figura 2.3) que representa la forma geométrica del grafeno, el
indice de Wiener es: W=27.

clear all
opcion=0;

while opcion~=7

disp ("Bienvenido, selecciona una opcion®);

disp ("1.- INDICE WIENER");

disp ("2.- INDICES ZAGREB"): g TN
disp ("3.- INDICES MULTIPLES DE ZAGREB*): F}gurc.z 3.2 Fuente: Elaboracion
disp ("4.- INDICE AUMENTADO DE ZAGREB"); propia. Datos programados en el
disp ("5.- INDICE ARMONICO®); archivo de Matlab de los imdices
disp ("6.- INDICE HIPER ZAGREB"); tonoldzicos

disp ("7.- SALIR"); POIOBICOS-
opcion=input("");

Para determinar los indices topologicos como el indice de Zagreb, el indice Multiple Zagreb,
el indice Aumentado Zagreb, el indice Hiper Zagreb, el indice Armonico y el indice Wiener
del grafeno, como se muestra en la figura 3.2, se implementa el algoritmo de la figura 3.1, ya
que en este trabajo de tesis describen una geometria mas realista del parche de una nanoantena
hecha a base de grafeno.

3.4 Correlaciéon de los indices topologicos del grafeno

Los indices topoldgicos proveen una forma para determinar ciertas propiedades del grafeno,
como la conductividad. Su aplicacion proporciona la diagonalizacion del Hamiltoniano para
establecer las dimensiones del parche en el diseno de la nanoantena que genera la
aproximacion de amarre fuerte (tight-binding por sus siglas en ingles), dado por la ecuacién
2.8, la cual brinda informacién sobre el nimero de estados de energia cero que estan presentes
en la malla hexagonal del grafeno, relacionado con el nimero de celdas (nimero de hexagonos
presentes en la geometria del parche de la nanoantena de diseno).

Da como resultado una matriz de la forma de la ecuacion 2.23 donde se obtienen las bandas
1y de conductividad de acuerdo con la geometria del borde, es decir, los bordes en zig-zag o
armchair como se muestra en la figura 3.3 obtenidos del algoritmo programado en MATLAB.

Es comian que los hamiltonianos empleados tengan espectros simétricos alrededor de la

energia cero, (ver figura 3.3). La parte negativa del espectro es la banda de valencia y la parte
positiva es la banda de conduccion.
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Energia/t

E-K Armchair NanoRibbons (n=6) E-K ZigZag NanoRibbons (n=6)

Energialt
o

- 0 ™ 10
Vector de onda kx/3a Vector de onda k
x

Figura 3.5. Fuente: Elaboracion propia. (a) Estructura de bandas 1 de los bordes en
armchair y (b) estructura de bandas i de los bordes en zig-zag, graficas obtenidas del
algoritmo programado en MATILAB.

Los colores de las bandas de conduccion son distintivos que indican el nimero de hexiagonos
utilizados para generar la geometria del parche que sirve como referencia para determinar la
conductividad de la nanoantena.

Se analiza analitica y numéricamente la conductividad de las nanocintas de grafeno (GNR por
sus siglas en inglés). Primero, la estructura de la banda electrénica y las funciones de onda de
los electrones en las nanocintas de grafeno (GNR), y posteriormente se usa la ecuacion de
Kubo para estudiar la conductividad de las GNR en funcion del ancho y potencial quimico de
la nanocinta.

3.5 Andlisis y disenio de una nanoantena hecha a base de grafeno

El diseno de la nanoantena de parche basada en nanocintas de grafeno tiene dimensiones en
el orden de los nanometros. La estructura basica de la nanoantena de parche consiste en un
parche conductor de grafeno, separado por un delgado sustrato de silicio (S1) y un dieléctrico
de oxido de silicio (Si0,). Las formas geométricas cuadradas y rectangulares del parche
radiante son las mas utilizadas debido a su facil andlisis y fabricacion.

Se calcula la seccion transversal de extincion de la nanoantena depositada en un sustrato de
silicio y dioxido de silicio, en el que las resonancias de la nanoantena via polarizacion
electrostatica de los SPP se calculan numéricamente, manifestando perspectivas para disenar
nanoantenas a base de grafeno sintonizables. Estas antenas estin disenadas para permitir
comunicaciones malambricas a nanoescala.
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El diseno del parche se analiza mediante el método de linea de transmision que establece una
permitividad eléctrica efectiva, combinada con la permitividad eléctrica del aire y del sustrato,
se asume que la nanoantena se encuentra mmersa dentro de un medio homogéneo con
permitividad constante en toda su superficie.

Las caracteristicas del campo y resonancia del parche se determinan por las ecuaciones
establecidas en el capitulo 2, que estan en base al largo y ancho del parche para una frecuencia
en particular, las cuales se programaron en un sistema de computo.

Para diseniar una nanoantena de parche hecha a base de grafeno, se requiere definir el espesor,
la constante dieléctrica y el grosor del material utilizado como sustrato; para este trabajo de
tesis se utiliza silicio, ademas de la frecuencia de resonancia a la que se quiere trabajar, de lo
anterior se procede a hacer el disenio de una nanoantena, que se describe en el siguiente
apartado.

3.6 Implementacion del algoritmo para el disefio de una nanoantena

A continuacion se presenta el comportamiento de una nanoantena de grafeno en funcion del
modelo matematico desarrollado en esta tesis, utilizando el cédigo de la figura 3.5. Los
parametros considerados para la compilacion se muestran en la tabla 3.2.

Tabla 3.2, Pardmetros de entrada de una nanoantena de grafeno propuesta por de Luke

Zakrajsek, et al. [42)].

Parametros Descripcién Unidades
Er=11.9 Dieléctrico del sustrato de Silicio Adimensional
H=500e-9 Espesor del sustrato Metros
Ws=100e-9 Ancho del sustrato Metros
Lp=5e-6 Largo del parche Metros
‘Wp=10e-6 Ancho del parche Metros
Fo=8el2 Frecuencia de operacion Tera Hertz
7z=50 Impedancia de entrada Ohms

Se sigue el diagrama de flujo (figura 3.1) y se implementa el codigo programado ingresando los
parametros de la tabla 3.2 en el archivo de Matlab (figura 3.3), para este caso particular, la
primera compilacion de la nanoantena de grafeno no se consideran los indices topoldgicos.

49 |Page



d i Sp ( FAEAAAXEAAXAAXAALAXAAXAAIAXAALAAAXAAAAALAAAXAXT )

disp("**DISENO DE UNA NANOANTENA A BASE DE

GRAFENO **7); Fgura 3.4 Fuente: Elaboracion propia.

Eisffg (“Dielectrico del A s Datos de ingreso en el archivo de Matlab,
r= -9, 1eflectrico del sustrato 1 .

H=90e—-9-%("Espesor del sustrato tomados de Luke Zakrajsek [42)].

Ws=(1000e-9);%"Ancho del sustrato
Lp=25e-9;%("Largo del parche Lp
Wp=600e-9;%("Ancho del parche Wp
Fo=8e12;%("Frecuencia de operacioéon en Thz
z=50;%" Impedancia en ohm Zin

delta=pi/1000;

th=0: delta:pi;

th=th+0.00001;

W=(3e8/(2*1)) *sqrt(2/(er+1)) %Calculo del ancho del parche

Eeff=(er+1)/2+((er-1)/2) * (1+12*h/W)(-1/2); %constante dieléctrica efectiva

AL=0.4127h™ (((eff+0.3) * (W/h+0.264))/((eff-0.258) * (W/h+0.8))); %incremento de L Leff=3e8/(f* sqrt(eff) *2);
%Longitud efectiva mediante (2-2) L=Leff-2* AL 9%Longitud

lambda=Lefl™*2;

ko=2"pi/lambda; I1=(sin(th)./3). (sin(ko* W™ cos(th)/2)./cos(th))./2; %Funcién para calcular G1
G1=(sum(I1)*delta)/120/pi/pi; %Conductancia

12=besselj(0,ko* Leff*sin(th)). * (sin(th).A3).* (sin(ko * W * cos(th)/2) ./cos(th)) /2; % Previa G12
G12=(sum(I2) *delta)/120/pi/pi; 9%6Conductancia producida por las ranuras
Rin_0=1/2/(G1+G12); %Resistencia de entrada en el borde

y0=acos(sqrt(50/Rin_0)) * Left/p1; %distancia para que tenga 50 de impedancia de entrada

Figura 3.5 Fuente: Elaboracion propia. Codigo Matlab utilizado para el
disenio simple de una antena de parche.

Para la compilacion del diseno de la nanoantena (Luke Zakrajsek [42]) se disend el archivo de
Matlab de la figura 3.5, del que se obtiene una frecuencia de resonancia de 7.9 Tera Hertz,
por lo que es un valor muy proximo al que publica Luke Zakrajsek et al. [42] (figura 3.6).

Ancho del Parche (W_p) es: 6e-09 m

Longitud del Parche (L_p)es: 2.5e-08 m

Longitud de la Ranura (Fi) es: 0+8.4797e-22i m

Ancho de la Microcinta (Wf) es: 1.8095e-09 m

Ancho de la Ranura (Gpf) es;}: 6.942340097997297e+24 m
Longitud = Linea de Transmision (Lf) es: 9.8971e-23 m

Figura 3.0. Fuente: Elaboracion propia.
Resultados de la compilacion de los

Ancho del Plano de Tierra (Wg) es: 2.7¢-07 m datos de entrada correspondientes Luke
Longitud del plano de Tierra (Lg) es: 2.7e-07m ZLakrajsek [12].

Frecuencia de resonancia (fres) es: 7.90 THz
Ancho de banda (B) es:5.9218THz
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La figura 3.7 (a) muestra una frecuencia de resonancia de 8 THZ, y en la figura 3.6 (b) se
muestran los resultados de la compilacion del algoritmo propio con una frecuencia de
resonancia de operacion que es de 7.9 Tera Hertz. Al hacer una compraracion de dichos
resultados, aporta una certeza del algoritmo desarrollado en esta tesis, al considerar que son
aproximadamente convergentes a los de Luke Zakrajsek et al.[42].

(a) )

Figura 3.7 (a) Resultados obtenidos de Luke Zakrajsek, et. al [12], (b) Fuente:
Elaboracion propia. Resultados de la compilacion.

Cabe resaltar que Luke Zakrajsek, et. al [42], no consideran los indices topologicos en el
diserio de la nanoantena hecha a base de grafeno.

La mportancia de implementar los indices topoldgicos en este trabajo de tesis es para
determinar la geometria del parche de grafeno en el diseno de nanoantenas, ya que son
descriptores moleculares, es decir, los indices topoldgicos describen las estructuras de los
compuestos quimicos y ayudan a predecir ciertas propiedades fisicoquimicas como el punto
de ebullicion, la entalpia de vaporizacion, la estabilidad molecular, la conductividad, la
geometria molecular, etc.
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CAPITULO
4



4. RESULTADOS

En este capitulo se presentan los resultados de diseno de una nanoantena hecha a basae de
grafeno, en el que se determinan los indices topologicos, como el indice de Zagreb, el indice
Multiple Zagreb, el indice Aumentado Zagreb, el indice Hiper Zagreb, el indice Armonico y
el indice Wiener del grafeno, como se muestra en la figura 3.2, que describen una geometria
mas realista del parche de la nanoantena.

4.1 Resultados del método numérico del diserio de una nanoantena
hecha a base de grafeno y su conexiéon con los indices topolégicos.

Los resultados obtenidos de la compilaciéon del archivo de Matlab programado de la figura 3.2
del cilculo numérico de los indices topologicos del diseno de la nanoantena propuesta por
Luke Zakrajsek, et. al [42] se presentan en la Figura 4.1, utilizando los parametros propuestos

de la tabla 3.2.

De lo anterior se considerd una capa de grafeno infinitesimalmente delgada y se realizé una
discretizacion de tamano finito del espacio.

Para modelar la hoja de grafeno, se aproxima una capa de grafeno a una hoja delgada
equivalente con un ancho pequeno (parametros de la tabla 3.2, pero finito y se establece una
conductividad efectiva normalizada.

Fioura 4.1 Fuente: Elaboracion
propia. Campo magnético de la
geometria del parche de
grafeno [4Z).

Energia del grafeno(ev)
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El campo electromagnético dispersado por la geometria del parche de grafeno, se acopla al
modelo de la conductividad compleja del grafeno y se obtiene como resultado la figura 4.1,
en funcion de las dimensiones del parche de grafeno.

Energia/t

2 Figura 4.2 Fuente: Elaboracion

e i propia.  (a) Indices topologicos en

-0.25 -0.2 -0.15 -0.1 -0.05 0 0.05 0.1 0.15 0.2 0.25

Vector de onda k,;/3a

un  arreglo  del  parche  en
configuracion armcharr, b)
aumento de la estructura de bandas.

2.26 —

2.255
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a
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Energia/t

I I I
-0.2325 -0.232 -0.2315 -0.231 -0.2305 -0.23 -0.2295 -0.229 -0.2285

Vector de onda k,/3a

Los resultados obtenidos de la figura 4.2 a partir de los indices topologicos indican que las
nanocintas de grafeno en una configuracion de borde en armchair tienen bandas gaps que
dependen del ancho de borde y, ademas, tienen una dependencia en el nimero de cadenas
presentes, es decir, del nimero de hexigonos en cada fila lo que determina la forma
geométrica y dimensiones del parche para el diseno de la nanoantena.

Para una configuracion en zigzag se observan los resultados de los indices topologicos en la
figura 4.3, los colores de los grafos y de la estructura de bandas son solo para diferenciar una
de otra. Se consideré el numero de hexigonos por fila y su estructura de bandas de acuerdo a
la densidad la nanocinta de grafeno.
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Figura 4.3 Fuente: Elaboracion propia. Indices topologicos en un arreglo dei
parche en configuracion zigzag v de la estructura de bandas.

Los arreglos en zigzag se comportan como semiconductores con bandas gaps mversamente
proporcionales al ancho de éstas mismas cintas. Podemos comparar tanto la dispersion de los
estados de borde, como el decaimiento y las oscilaciones obtenidas analiticamente, con los
resultados numericos del modelo tight-binding.

La conductividad superficial de una pelicula infinita de grafeno consta de dos partes: el primer

término es ntrabanda y el segundo término es mterbanda, las cuales se calcularon con el
algoritmo propio programado en MATLAB y los resultados se muestran en la figura 4.4.
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Figura 4.4 Fuente: Elaboracion propia.
Archivo de salida de los resultados
obtenidos del codigo programado en
Matlab, de la conductividad del grafeno con
los  pardmetros de una nanoantena
propuesta por Luke Zakrajsek, et al. [12).

Por lo que la nanoantena a una longitud resonante del SPP de 25 nm, estd en funciéon de la
frecuencia, que se obtiene por el algoritmo propuesto del modelo de conductividad del la
lamina de grafeno, y que da como resultao 150 eV, para el diseno de Luke Zakrajsek, et al.

[42].

Cabe aclarar que estos resultados son una aportacion de este trabajo te sesis ya que Luke
Zakrajsek, et al. [42] no considera en su ivesticacion los indices topolodgicos para el diserio de

Sus nano antenas.

4.2 Propuesta de una nanoantena hecha a base de grafeno y su

conexién con los indices topolégicos.

Se propone el diseno para una nanoantena hecha a base de grafeno con los parametros de la

tabla 4.1.

Parametros de la nanoantena

Expression Value
S[nm] SE-9 m

Gie s 11.9[nm] 0.0000113 m
iivot 500[nm)] 0.0005 m
oot 500[nm] 0.0005 m
sl 50[nml] 0.00005 m
160[nm] 0.00016 m

1 600[nm] 0.0006 m
_Sub 600[nm] 0.0006 m

w ér_‘ w | || =

=
<]

Description

Substrate thickness Tabla 4.1. Fuente:
50-ohm line width LElaboracion

Patch width propia. Parametros
Patch length de Ila nanoantena
Tubing stub width propuesta.

Tuning stub length

Substrate width

Substrate length
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Los resultados del patréon de radiacién en 3D de la directividad obtenido del disefio propuesto

programado de una nanoantena con los parametros de la tabla 4.1 (geometria cuadrada), se
observan en la figura 4.5

Figura 4.0. Fuente:
Llaboracion propia. Patron
de radiacion 8D de la
directividad.

La Figura 4.6 muestra el grafico polar 2D para la ganancia en dB en el plano de acimut ¢ = 0o
y @ = 90.

Figura 4.0 Griafico polar 2D para la
ganancia en dB en el plano de acimut
@ =0oyqp =90.

La representacion polar de la figura 4.6 se hace mediante el trazado de segmentos
proporcionales a una magnitud de referencia y un angulo @ = 90 que nos da la direccion
respecto a una semirecta de referencia. Los resultados obtenidos son generalmente
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normalizados. El valor maximo de la senal recibida para -4x10° dB de referencia, facilita la
mterpretacion de los lobulos secundarios en relacion al frente de los bordes.

Figura 4.7 Fuente elaboracion propia.
Resultados obtenidos de [a Pérdida de
retorno de la nanoantena diseniada.

La pérdida de retorno para la antena disenada se representa en la figura 4.7, con un valor
maximo de -4x10* dB a una frecuencia de resonancia de 1.867 THz.

En la figura 4.8 se muestra el resultado del patron de radiacion de la nanoantena de grafeno
del diseno propuesto.

Figura 4.8 Fuente: Elaboracion Propia. Resultados obtenidos del Patron de
radiacion de la nanoantena diseniada con geometria cuadrada.
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En la figura 4.9 se muestra el resultado del patrén de radiacién del parche de grafeno de la
nanoantena propuesta.

Figura 4.9 Fuente: Elaboracion propia. Patron de radiacion del disenio dei
parche de grafeno de la nanoantena.

Figura 4.10 Fuente: Elaboracion propia. Geomerria del diserio de la
nanoantena de parche de grafeno de los pariametros propuestos.
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Para determinar el campo electromagnético dispersado por la estructura de grafeno, es
necesario acoplar el modelo de la conductividad compleja del grafeno con la Ecuacion de
Dispersion de las ondas SPPy su resultado se muestra en la figura 4.10.

La estructura de bandas de las bandas Ty 7 obtenida del algoritmo propuesto y programado
en Matlab se consideré el caso ideal de una hoja infinita de grafeno que se obtiene por el
modelo de tight-binding o amarre fuerte.

E-K ZigZag (N=500)

E-K ZigZag (N=500)

< —

Energia/t

Energiaft

-7 -27/3 0 273 T 273
Vector de onda kx Vector de onda kx

Figura 4.11 Fuente: Elaboracion propia. Resultado de la estructura de banda
de la Nanocinta en configuracion zigzag.

La relacion de dispersion efectiva para la nanocinta de grafeno mostrada en la figura 4.11 de
borde en zigzag, muestra una nanocinta de 500nm de ancho. Los resultados obtenidos de este
diseno propuesto modelando el material de grafeno funciona a nivel de los Tera Hetz (1.867
THz), para la nanoantena diseniada. El grafeno esta representado por una superficie de
conductividad que surge de un modo mtrabanda y un modo interbanda de 7.812 ¢V como se
obterva en la figura 4.12. El gap dindmico aparece mas claramente para cuando el ancho de la
cinta crece.

Fl arreglo en zigzag se comporta como un semiconductor con bandas gap mversamente
proporcionales al ancho de la misma cinta. Por lo que se puede comparar tanto la dispersion
de los estados de borde, como el decaimiento y las oscilaciones obtenidas analiticamente, con
los resultados numericos del modelo tight-binding.

Al confinar la funcion de onda electronica dentro de una nanocinta, los modos electronicos

dependa del ancho de la nanocinta y tambien de las condiciones de borde, es decir, de la
configuracion en zigzag o armchair.
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Figura 4.12 Fuente: Elaboracion propia. Conductividad de  la
nanoantena propuesta, interbanda e mtrabanda.

Se utilizo, la ecuacion de Kubo [62] (ecuacion 2.22) para calcular la conductividad de la
superficie del grafeno en funcion de la frecuencia, y los resultados obtenidos de la figura 4.12
representan la conductividad del parche de diseno propuesto es de 7.812 eV. La parte
mmaginaria del factor de propagacion de onda SPP se ilustra en funcion de la frecuencia de
excitacion. Se puede ver que la longitud de propagacion de la onda SPP es de hasta unas pocas
longitudes de onda SPP, que deberia ser suficiente para que la nanoantena pueda transmitir
datos a nivel de los THz.

Estos resultados se obtienen para un parche de grateno cuadrado de 500 nm por lado, con un
tiempo de relajacion de electrones de 0.5 ps, que es un valor bastante conservador, a una
temperatura T = 300 °K. Para esta frecuencia y potencial de resonancia de la onda del plasmon,
la hoja de grafeno admite la propagacion de ondas SPP con un factor de confinamiento de

1.867 THz.
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@ (b)

(©)

Figura 4.13. Fuente : Elaboracion propia. Estructura de bandas del
grafeno obtenida del algoritmo programado en MATILAB. (a) parte
positiva o superior (color rojo) representa la banda de conduccion, (b)
parte negativa o mferir (color azul), representa la banda de valecia, (c)
estructura de bandas acopladas.

En la figura 4.13 se obtienen las bandas de valencia y de conduccion que se generan en el
punto K, lo que produce un itervalo de banda de energia cero, que genera lo que se conoce
como conos o puntos de Dirac, que se forman por contacto de los orbitales de tipo p que

crean los enlaces m fuera del plano hexagonal.
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4.2.1 Indices topolégicos del disefio propuesto de una nanoantena.

En la tabla 4.2 se muestran los resultados obtenidos de la compilacion del archivo de Matlab
de la figura 3.2 a partir de las dimensiones de la tabla 4.1 para el diseno propuesto de una
nanoantena hecha de grafeno.

Tabla 4.2. Indices Topologicos del disenio de una nanoantena de grafeno

INDICES Indice Indice Indice Indice
ZAGREB Aumentado Armonico Hiper- Wiener
de Zagreb Zagreb

Primer Segundo
indice de indice

Zagreb de
Zagreb
MI1(G): M2(G):  AZI(G): H(G): HM(G): | W:

4507990 6756483  8.553239¢+06  2.509501e+05 27028928 6750e+03

Estos resultados representan los indices topologicos (grado de conexion, presencia de anillos,
etc) del parche de la nanoantena propuesta disenada, que hara posible buscar, comparar y
establecer sus propiedades, para darle potenciales aplicaciones.
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5. CONCLUSIONES

Esta tesis es una contribucion del computo cientifico al diseno y fabricacion de nanoantenas
de grafeno para la transmision de datos a nivel de los Tera Hertz.

Por medio de un sistema de computo se programaron diferentes algoritmos con los cuales se
diseno la nanoantena propuesta y la nanoantena de Luke Zakrajsek, et. al [42], hechas a base
de grafeno.

Se observo que podemos variar los parametros de diserio de una nanoantena hecha a base de
grafeno y la relacion de los indices topoldgicos con el modelo computacional propuesto
aplicando el método de elementos finitos y obtener un resultado que nos permite estudiar
diferentes geometrias que pueda adquirir el diseno de la nanoantena.

Los resultados obtenidos mostraron una frecuencia de resonancia de alrededor de 2 THz, por
lo que se satistacen los objetivos planteados, concluyendo que la influencia de la geometria de
las nanoantenas en la seccion transversal es similar a la observada en el régimen de radio
frecuencia (RF) de las microondas, donde el area geométrica es mas pequena.

Los indices topoldgicos derivados del diseno del parche propuesto para la nanoantena de
grafeno se resalta que son una representacion matematica formal codificada dentro de una
representacion simbolica en un valor numérico util que pueden utilizarse para establecer la
caracterizacion las propiedades de la nanoantena como su conductividad térmica y eléctrica,
entalpia, conexion molecular para el disenio del parche, etc., y hacer disenos mas efectivas.

Este trabajo de tesis muestra los resultados esperados que satisfacen las necesidades del diseno
programado y el impacto de variar la geometria y los parametros que afectan la frecuencia de
resonancia de las nanoantenas hechas de grafeno, que proporcionan patrones que ayudan a
disenar nuevas geometrias que abren el campo de nuevas aplicaciones y tecnologia para su
produccion.

Al ajustar las dimensiones de la nanoantena hecha a base de grafeno, en particular su longitud,
la frecuencia de radiacion se puede sintonizar en un amplio rango de los THz.

Se logra percibir que a medida que la frecuencia es mas grande la antena es mas pequena lo
que hace mas dificil su construccion por las dimensiones obtenidas.
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5.1 Trabajo Futuro

Finalmente, como lineas futuras, se podrian incluir nuevas geometrias de antenas a analizar
como por ejemplo espiras, ranuradas, circulares, etc. También un aspecto interesante seria
estudiar agrupaciones de antenas planares. También se podria incluir una base de datos de la
geometria y la conexion de los descriptores moleculares que a partir de su estructura de bandas
indique la conductividad generada por la topologia de la nanoantena elegida.

Jean-Pierre Sauvage, Fraser Stoddart y Bernard Feringa galardonados con el premio nobel de
quimica 2016, por el desallorro de moléculas con movimientos controlables, es una linea de
mvestigacion potencial e interesante que se puede seguir para la aplicacion de nanoantenas
hechas a base de grafeno y su relaciéon con los indices topoldgicos para la comunicacion
maquina-maquina de estos nanobots que pueden realizar una tarea cuando se les anade
energia.

El diseno, la mejora y la produccion a nanoescala de este tipo de antenas para la minaturizacion
de nuevos dispositivos, permitira aplicaciones efectivas en los campos de la computacion,
electronica, medicina, quimica, etc. De lo cual es motivo de investigacion y considerarlo como
trabajo futuro.
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