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En este trabajo se presenta un estudio de la diépede ondas electromagnéticas (OEM) en particulas
recubiertas utilizando un formalismo riguroso basath el Teorema de Extincién para una geometria 2D.
Mediante este método integral se obtienen resudtpdoa ekcattering de OEM en sistemas formados por dos
cilindros, de seccion circular y coaxiales, pasmdos modos fundamentales de polarizacion: nsogonodop.

Las particulas estan formadas por materiales Bseasdtropos y homogéneos, con la posibilidad eshert
propiedades magnéticas en todo del rango electrugtiag clasico.

En particular, para nanoparticulas se presentaitades de secciones eficaces 6pticas en funcida kbegitud
de onda incidente. Se realiza una caracterizagidresonancias de modos propios (plasmones paraytast
metdlicas).

Palabras Claves: Nanoparticulas Recubiertas, Phisay&ecciones Opticas, Método Integral

In this paper a study on electromagnetic scattesfngpated particles is showed and a rigorous fosmabased
on the Extinction Theorem, for a 2D geometry, iplemented. Through this integral Method results tfer
electromagnetic scattering of systems, which comsisvo coaxial circular shaped cylinders are perfed for
two fundamental modes of polarizationandp mode. The particles are filled with homogeneousdr and
isotropic media, these being able to have magpebiperties in the whole classic electromagnetigean

Particularly in nanoparticles, results of opticebss sections vs. wavelength of the illuminatioa showed. A
characterization of eigenmodes (plasmons whendhticfes have metal) is performed.

Key Word: Coated Nanoparticles, Plasmonics, Optiraks Sections, Integral Method

I. INTRODUCCION ellos se realizan dentro del limite electrostatonde
los fenémenos de retardo no son considerados.

En los Ultimos afios y debido a los avances tecimég En este trabajo se presenta un formalismo integral
en la fabricacion de nanosistemas con detalleguroso, basado en el teorema de Green y el de
controlados, se ha destinado un gran esfuerzo Emtinciéon [10,11], para tratar la dispersion de asd
comprender las propiedades Opticas de ladectromagnéticas por sistemas recubiertos de ésecci
nanoparticulas recubiertas. El potencial que efrec circular, coaxiales y con simetria traslacionatifpalas
estos sistemas debido a la posibilidad de sintoifina 2D). EI método, utilizado por ejemplo en los traisaj

de modos propios, las hace particularmente atectiv[12,13], se ha generalizado para contemplar prapiesl
con respecto a las nanoparticulas simples o assladmagnéticas en todo el rango electromagnético dasic
Actualmente el interés de este tipo de particums salcular los campos en cualquier punto del espémio.
centra en la deteccion, aniquilacion de tumores particular aqui se utiliza para calcular magnitudes
biotecnologia [1-2], guiado de ondas [3], lentes debservables, como las secciones eficaces Opticas
campo cercano [4], absorcion de energia solar [(,6](extincién, scattering y absorcién), con el fin de
nanoantenas [7]. caracterizar estas estructuras mediante el caejgool

. o _a partir de la excitacion de sus modos propios.
Recientemente se han iniciado una serie de

estudios destinados a comprender los proceso®disic| 5 organizacién de esteaper es la siguiente: en la

involucrados en las excitaciones de modos propivs gecign || se definen las condiciones del probleraa
estas nanoestructuras sencillas [8,9]. Pero mudeos dispersién propuesto. En la seccion Il se describe
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brevemente el método integral utilizado. También eBn esta seccion se describe brevemente el método
esta seccion se definen las secciones eficaces fbr integral utilizado para encontrar el campo dispdwsen

gue se basan los estudios. En la seccion IV setranes todo punto del espacio. El método es bien conoeido
calculos de secciones eficaces en funcion de gitloh la literatura y ha sido empleado para resolver lprobs

de onda incidente para diferentes sistemas cuaedoc®n multiples cuerpos [12-14]. Para el desarrokd d
irradian con ondas planas. Finalmente, en la sed¢jé6 mismo se supone una incidencia con ondas planas que
se hacen comentarios finales y conclusiones. es descrita a continuacion.

Il. DESCRIPCION DEL PROBLEMA Campo incidente

En la figura 1 se muestra la configuraciéon delesist: ) ) .
dos cilindros coaxiales de seccién circular couPoniendo una dependencia temporal armoénica, la
contornos respectivo§, y C,, separan tres medios ONda incidente esta descrita por las funciones tgawm

lineales, is6tropos y homogéneos 0,1 y 2. h@snales

a dichos contornos, ie. n; y n,, apuntan hacia el E™(r,t) = (0,0, (r))e ", 1
interior de la regién anular entre los mismog.eS el 0O ] )
espacio que contiene a la onda incidente y disgarsa H™°(r,t) = (0,0,1ir¢(r))e ", (2

S, (acotada poC; y C,) corresponde al area de la

region anular o cubierta y el nicleo lo conformargla para el modsy p respectivamente donde

S,. El medio O esta caracterizado por sus pardmetros

electromagnéticos constitutivos constantes y uo,  Pic(r) = eiko(sinfo+ycosto) (3)

mientras que el medio i lo estd por g = &(w) Yy

u; = pi(w), con i=1,2 respectivamente, siendo dondea puede ses o p. El valor k, corresponde al

éstas ultimas funciones complejas dependientes de modulo del vector representado en la figura 1. &n |

la frecuencia w. misma también se describen el sistema coordenado
utilizado.j corresponde a la unidad imaginaria.

Una onda electromagnética plana incide sobre la

: .
estructura, cuyo vector de ondg = 7”1/50;40 = % se Ecuaciones de los campos

encuentra contenido en el plarge,y) y forma una
angulod, con el eje de lag, de la manera que indica la
figura 1. Por lo tanto, se llamara modocuando el
campo eléctrico se encuentre paralelo akzejemodop
cuando el campo magnético se encuentre paralele al
z. De esta forma el problema vectorial se transfaema ' L 26O )
un problema escalar, sin pérdida de generalidadogo ¥ () = pir¢(r) — ;f [T,”z/;g’)(r’) -
los campos dispersados, debido a la geometria, axial G

Resolviendo la ecuacién de Helmholtz en cada mgdio
aplicando el teorema de Green en cada caso, Iggosam
electromagnéticos quedan representados en la forma

[15]:

mantienen la polarizacion de la onda incidente. GO, 1) M} dl';r €S, (4)
) P , ,
VA
1 GO, 1)
Wy - — [ |99 BT ) @)
=g | [ )
€0, Mo p 1 I
oy (r')]
n, — GO, r) L dl; +
T2 ) on' !

1 [ [06Dar) (W n1) g gy 2BEED]
+;LZ [Tll’a @) = ¢V (r,r)———|dl;;

e
e
S
\QM
3
=
v

_ C, res, (5)
n,
. S =
o 1 [ [a6Paan @) @) o WS @]
S R ORI e
rESs,. (6)

Figura 1: Planteo del problema de simetria axialapan .
obstaculo compuesto por dos cilindros coaxialesires Donde las funciones de Green para el caso 2D de

simetria axial son las siguientes

IIl. SOLUCION AL PROBLEMA DE .
, ® "N — gD Tlr—71Ni=
SCATTERING. METODO INTEGRAL GO, 1) = jrnHy" (koJalr —7'1), i =012 (7)
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Aqui H(()l)(.) representa la funcién de Hankel dey donde se ha definido el Iimi%:e::—zl) ~ Mg
T—00

; @ P . - L .
primera clase y orden cero ¥,°, coni=0,12 pe esta forma, es posible definir la seccion efidaz

representa la amplitud compleja para el campo en gliincign Qext, Para cilindros infinitamente largos de
respectivo medidé. Los campos ademas de cumplir CONeccidn arbitraria [13]

las ecuaciones (4-6) deben satisfacer las condiside
contorno en cada interfadeg. C; y C,, para cada modo

2
de polarizacién Qextg = 1, RelTa(0 = 60 +m)], (19)
() ACH) DondeRe[-] implica tomar la parte real de la funcién
Yo ()| o0 =Wa (M| . 8 P P y
“ |T€‘71 “ |recl T, se evalla e = 6, +m, i.e. la direcciénforward.

© @ o . X
@) = (10) Mg (9) Laseccion eficaz deeattering se define como
ons reC(+) To)a ons reC(_)'
1 1
2 A EY) 1 2
Yy (T)lrecz(—) =Y, (T)lrecz(+), (10) Qscaa = p— fo ”lTa(9)|2 dae, (20)
@ @
g’ () _ g "(r)
o | (M2)a onr | o (11) y utilizando el teorema Optico [16], se deduceelecin
donde z z eficaz de absorcién, que se puede despejar de
Ho H2
=, a=s =, a=s _
Mmde=1%"  yoma={4" . (2 %eaet Cars, = Corie (&9
0 TP 0t

) o IV. RESULTADOS NUMERICOS
Aplicando el teorema de extincion [10] sobre las

ecuaciones (4-6) y aplicando las relaciones erdse |
campos (8-11) se llega a un sistema de cuatkn esta seccién se dan algunos ejemplos numéricos
ecuaciones integrale€Elj con cuatro incognitas que separando el estudio en dos grupos de particuas, |
resuelven completamente el problema de scatterimgayores a 10 nm de radio (subseccion -a-), dorsle la
planteado. aproximaciones dipolares no retardadas no son
aplicables y las menores a 10 nm de radio (sub&eeci
Para resolver el sistema Heacopladas (4-6), se realizob-) para las cuales es posible encontrar en Ieatitea
una discretizacion en codigBortran, obteniendo un soluciones analiticas para estos sistemas en aguna
sistema de ecuaciones lineales el cual se resuehitiaciones sencillas [9].
numéricamente. El problema no es trivial y hay que . . ) - "
hacer una anlisis cuidadoso de las singularidgdes Se€ utilizan los coeficientes relativeg. = =, u;r = -
poseen las funciones de Hankel de los nicleos $obre sobre cada medioi. Todos los medios se han
contornos de lagl. En todos los ejemplos presentadogonsiderado no permeablese. u;, = 1. Los casos
en estepaper se ha comprobado la convergenciaorresponden a la polarizacifm donde es posible la
numérica de tal sistema tomando como aceptable bRcitacion de modos propios. La funcién dieléctrica
error relativo igual a menor al 0.005% entre dogompleja de los metales es obtenida de [13], deede
parametrizaciones consecutivas [15]. realizan correcciones de la misma en base al tam@fio
las particulas.
Campos lejanos y secciones eficaces
En la seccidn -b- se utilizan indistintamer@g,; y
Para calcular los campos en la zona lejana seartilas (), | ya que para esta clase de particulas la seccién
expresiones asintéticas de las funciones de Hanlf.ﬁcicaz descattering (ec. 20) es aproximadamente nula.
cuandok,|r — r’| » 1. De esta forma, el campo lejano
dispersado  yscat(r) = @) —Yirc(r)  puede ;
escribirse de la siguiente forma separable [23] a- Particulas mayores a 10 nm

scat 2 jkgr+i® En la figura 2 se muestra un sistema formado par un
o (r,0) = Ta(e)s’nkor € * (17) particula dieléctrica, de constante, = 2.25 que va

ocupandcel volumen correspondiente a una particula de
Donde la funcién amplitud7, (), da cuenta para los 0ro de radio constantg = 100 nm. Inicialmente se
dos modos fundamentales de polarizacién de figne una particula sélida de oro de radio 100 cumve
dependencia angular del campo dispersado y vina d&&Pn circulos). Sucesivamente una “subparticula

por [24-25]: dieléctrica va aumentando su radio dentro de &gl
metal forma una cubierta metdlica de espesor
T,(6) = decreciente.

; o, W P ikt 10 5? puedg Qbse_:rvar una evolucion de picos conf_otme e

;f+ []kon Mg (1) — MN10)a T] e dly, nucleo dieléctrico crece y el espesor del reculeriai
G de oro disminuye (recordar que el radio externo es
(18) constante). Esta evolucién de picos aislados es un
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indicador de  excitaciones  simples
posiblemente, por la mdltiple interaccion EM dedpa
metalica con la cavidad generada en el
dieléctrico.

) . , . _3.54
A diferencia de lo que sucede para una particula si_%, 1

recubrimiento, los multiples picos obtenidos efidara

2 pueden ser sintonizados en un rango amplio de 204
muestran 1.5

longitudes de onda. Estos sistemas
significativas absorciones en el infrarrojdR), lo que
los hace muy apropiado para aplicarlo en la dedecci
de células especificas [1,3].

4.04

3.5+
3.0

0.0 T : : : .
300 600 700 800 900 1000
A (nm)
Figura 2: Evolucion del coeficient,,, para una particula dieléctrica
con g, = 2.25 de radio creciente recubierta por una capa dedero
radior; = 100 nm fijo. Los pardmetros en la figura correspondien
radio de la particula dieléctrica. La curva contsilos corresponde a

una particula sélida de oro.
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Figura 4: Idem figura 3, pero los célculos aquiudan la particula
inmersa en agua y no en aire. Las curvas de colodésn distintos
radios de la cubierta de plata. Los parametrosatteilo son:e,,, =
1,7769, e, = 2.25,r, = 60 nm (fijo).

La principal diferencia entre las figuras 3 y 4icaden

que, en el sistema inmerso en agua, todo el espectr
sufre un corrimiento hacia el rojo y la estructua
picos se encuentra notablemente ensanchada. Entre
otras cosas esto muestra la sensibilidad marcadasde
resonancias elementales con el medio que rodeatal m
[15]. En este caso el corrimiento hacialRles mayor
como asi también la estructura de cada curva.

El comportamiento d€).,, para todos los casos de
cubierta metalica es cualitativamente similar, peoa
algunas salvedades: conforme la cobertura crece en

Siguiendo con este esquema, las figuras 3 y 4 namesttorno a la particula dieléctrica comienzan a matsiese

curvas de extincion para un sistema similar al ale
figura 2 pero el espesor de la cubierta va aumedntan
proporcién al radio externo: una particula con edcl

picos de resonancia caracteristicos. Se obtiene un
sistema de mdltiples picos sintonizables, llegaald®
cercano del espectro. La posicion de los picoscpare

dieléctrico des, = 2.25 de 60 nm de radio es cubiertaconverger a una longitud de onda que estd gobernada

con plata de radig, variable. La figura 3 corresponde apor

la relacion de radios de la particula, pero

un sistema inmerso en aire y la figura 4 al mism#indamentalmente por el radio externo.

sistema inmerso en agua.
5.0+

45]
4.0]
3.5]

30

o 251
207\
15]
1.0
0.5]

0.0
300

500 600 700 800

A (hm)
Figura 3: Coeficiente de extinciéon en funcion ddolagitud de onda
para cilindro de “vidrio” recubierto con plata, eehbiido en un medio
exterior de aire. Las lineas de colores indicarnindés radios de
cubierta. Los pardmetros sep;, = 1, &, = 2.25,r, = 60 nm (fijo).
La curva con simbolos corresponde a una particolaas de
dieléctrico.

400

84 -
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Si la capa metdlica en la particula aumenta desespe
pero con un radio externo constante, el sistemastraue
una clara convergencia hacia las resonancias de
plasmoén superficial de particula aislada o de fater
plana metal-dieléctrico [9,17]. Pero si la capa enta
con el radio externo, la tendencia de los picosaes
aglomerarse alrededor de alguna longitud de onda qu
varia en forma exponencial. En la figura 5 se han
graficado los puntos de las tres resonancias o
superposiciones mas intensas de las curvas dguefi

3, comenzando desde la izquierda hacia la dergtha (
y"). También se ha sefialado mediante la medida
como eventualmente los dos Ultimos piggg tienden

a converger, junto con la primer contribucin Las
contribuciones y,y’ se caracterizan por tener un
corrimiento hacia el azul, cuando aumenta el espido
recubrimiento. Por el contrario, las contribucioese
corren hacia el rojo.
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Figura 5: Convergencia exponencial cuangdes variablede los tres
picos principales de la figura 3. Los parametros: s, =1, 107% ) ) N i i S i '
g, = 2.25, r, = 60 nm (fijo). Se ha sefialado con la longitada 350 400 450 500 550 600
tendencia a converger _de las dos resonancias (uETse al azul. La Figura 6: -a- Coeficiente de absorcién vs. longidedonda, para un
escala a derecha coincide con la escala a izquierda nanotubo de Ag para diferentes espesores de laslgsay cilindro

macizo (curva naranja); -b- Detalle de la deconsiolu parar, = 8
Se hicieron pruebas para los casos de particulas raeen escala logaritmica.

nicleo metalico y cubierta dieléctrica. La secc#one

Qoxtr Qsca Y Qups Y2 tienen espectros complejos, pero 800 modos angulares —= i)
las interacciones metal-dieléctrico dan en totah un 7004 m=1,+ v ) !
estructura menos enriquecida en resonancias dedias m=1,- L)
superficial [15]. De esta manera y buscando caatrol 600 |——m=2,+ S
las sintonizaciones en un amplio rango de long&udie g - --m=2, S
. . . — = /
onda, se dejaron de lado este tipo de sistemas [3]. & 500+ 2_2”' ’
~— -0 9" 4
<
b- Particulas menores a 10 nm: Nanotubos 400
metalicos. 3004
plasmaén interfaz
. ) 200149, % % %
Para estudiar los origenes de las resonancias 0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0
involucradas en estos sistemas se abordd el estiedio 2 / r

nanotubos con tamafos caracteristicos por debdjmsde Figura 7: Curvas de dispersion para nanotubos it@sal como
10 nm. Estos tamafios limite son mas comunes &cion de la relacion entre los radios de losdiis. Las curvas de

T . : - colores indican las relaciones de dispersién plagraé expuestas en
encontrar en la bibliografia. Se incorporan cofiretle 9], segun los momentos angularespara el problema homogéneo.

comparar con r93U|ta_dOS analiticos y resonanciggs simbolos en violeta y negro corresponden adasponentes de
fundamentales, mas simples de analizar. Ya se Heconvolucion que se pueden destacar de la fig 6 -a

mostrado la dependencia de tales resonancias son lo

parametros constitutivos. Luego para simplificas lo la f 6 | fici de i
resultados se ha elegido al nanotubo como partl’cd1:'¢51 a figura 6-a- se muestra el coeficiente de

representativa de esta subseccion. Como materfil funcion de la longitud de onda inc_idgnte para un
plasménico se eligié a la plata ya que posee pic§@notubo de plata con =10 nm y radio internar,

menos ensanchados y mejor resueltos que el caso iable. Cada una de estas’ curvas se encuentra en
oro, si bien éste Gltimo es mas utilizado en apiaees 9eneral formada por tres 0 mas picos que parecem se
biomédicas [1-3] su vez contribuciones de una o varias excitaciones

(como se observo en la subseccion -a-; figuray 28

Las curvas han sido deconvolucionadas suponiendo un
pico lorentziano [18] para cada componente de las
contribuciones de absorcion, segin el método de
Levenberg—Marquardt [19] En la figura 6-b- se
muestra en escala logaritmica la curv@,,s
correspondiente al caso dg= 8 nm de la figura 6-a-
(curva roja), junto con el resultado de su decamioh
ajustada en cinco picos, a modo de ejemplo.

Del andlisis de deconvolucién se han seguido sot d
picos que dan lugar a las dos curvas en simbolos
mostradas en la figura 7. Estos son dos picos
distintivos (resonancias) para las curvas mossraua
este ejemplo. La curva con simbolos Vvioletas
corresponde al corrimiento de la contribucifny la
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curva con simbolos negros corresponde a la

contribuciény (algunas de ellas sefialadas en la figur@e los estudios realizados en nanotubos con metales
6). Ademas se ha incluido el punto de la resonatheia “realistas” e iluminados con ondas planas, se ha

plasmon superficial para un cilindro macizo deglan encontrado dentro de los limites del error en la

rZ/T1 =0. Se puede observar una tendencia de |geconvolucién, una particular relacién de dispersié

curvas a converger hacia la resonancia corresputedieP2@ 12 propagacion de modos propios superficiales.
o val fornda /.. tiende a cero Este comportamiento en la dispersion presenta
a este valor, coniorme /, U ' caracteristicas cualitativamente similares a |@ritesen

) ) y » ) la resolucién del problema homogéneo no retard@fo [
Bajo la aproximacion electrostéatica, Moradi [9]uelse

el problema homogéneo para un nanotubo, modelanglg extremadamente dificil en las curvas obtenidas a

la constante dieléctrica con la aproximacion detl@l® poder identificar todos los modos de dispersion con
de Drude y sin pérdidas. Con este modelo se emeuenfiferente momento angular (en caso de que existan).
una serie de curvas de dispersion para los modpgro, en este sentido, podria decirse que los plassn
propios soportados por nanotubos metalicos endoncisyperficiales que se excitan en nanoparticulas
de "momentos angulares m" del sistema, los cu&@es @cuybiertas muestran un comportamiento comparable a
encuentran en dos ramas (+, -) y cuantizados. B® #a de un modelo “atémico” pero para fotones (solo en
este modelo en la figura 7 se han incluido talesasl modop si se considera;, = 1): los estados de energia
resultantes del calculo de problema homogéneo pajge pueden ser excitados por fotones incidentes
esta estructura [9]. Las curvas obtenidas aquicpare parecen estar cuantizados. Queda atn por demsstrar
tener una ley similar de comportamiento, difiriemdas  reaimente estos estados estan asociados a estatios ¢
para las excitaciones bajaB. Esto se atribuye momento angular cuantizado. Estos resultados
principalmente a las diferencias en la funcionéditica  preliminares obtenidos con un formalismo clasia@ise
compleja que se tomé para este trabajo [13] y a #plorados desde primeros principios [17].

posibilidad de contemplar campos retardados en el

problema inhomogeneo sin ninguna .aprox.im.acién b fuerte dependencia de estas resonancias
respecto. No obstante, las curvas de dispersionst@s fundamentales con los parametros geométricos y
por el método presentado pueden arrojar luz sai®e leonstitutivos del sistema provee un método factiialea
mecanismos fisicos involucrados en estas excitasiongetectar anomalias en las capas metdlicas (i.e
complejas y caracterizar al sistema mediante pies yniformidad de la capa) y caracterizar o detectar |
absorcion caracteristicos, observables en el campgnoestructura. Resultados similares muestran esta

lejano. factibilidad [3]. En el sentido inverso y dado ehuy
avance tecnoldgico en el proceso de fabricaciéesties
VI. CONCLUSIONES nanoestructuras, es posible pensar en estos ssstema

como nanofuentes plasmdnicas “sintonizables” o como
un sistema controlado para absorber ondas
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