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RESUMO
Havendo a necessidade de aprimoramento das tecnologias de telecomunicacdo para atender
parametros cada vez mais elevados, assim como o desenvolvimento de novos métodos de
analise, caracterizacdo e identificacdo de materiais e objetos. Nesse estudo € elaborado projeto
de antenas e metamateriais para a aplicacdes no THz gap, faixa viavel para aplicacdes em
telecomunicacdo e Imaging. Os dispositivos sdo constituidos de silica como material dielétrico
e utiliza TizC,Tx MXene como meio ressonador. O projeto foi simulado por analise numérica
computacional, utilizando os softwares COMSOL Multiphysics para as simula¢des das antenas
e metamateriais e MATLAB para a modelagem das antenas e desenvolvimento dos modelos
numéricos de Drude-Smith e Drude-Lorentz, visando representar as propriedades Oticas do
TisCoTx MXene. O Metamaterial apresentou comportamento como meio de € negativo (ENG)
na faixa de 1-3 THz, como meio de p negativo (MNG) com permitividade préximo de zero
(ENZ) na faixa de 3-6 THz, contendo picos de absorbancia em entre 6-7 THz e reflectancia em
3-4 THz. As antenas apresentaram resultados coerentes para antenas de baixo perfil, contendo
trés modos de ressonancia TM10, TM02 e TM20. O modo fundamental TM10 Ressoou entre
3,1-3,2 THz com coeficiente de reflexao de -36,478 dB apresentando largura de banda de 16,44
%, sendo 0 modo de ressonancia predominante, o incremento de MTM resultou no aumento da
largura de banda no modo TM20 nas faixas de 6-7 THz com -24,38 dB e ganho de 1,13 dBi no
modo fundamental para TizC2Tx MXene modelado por Drude-Smith, apresentando o total de
3,76 dBi. As antenas com TisC,Tx MXene modelado por Drude-Lorentz apresentaram modo
TM20 com maior ressonancia contendo coeficiente de reflexdo de — 36,613 dB e largura de
banda de 21,8%, nessas antenas o incremento de MTM fomentou aumento de ganho de 0,86

dBi somente no modo TM10, ao qual obteve ganho de 2,48 dBi.

Palavras-chave: Antenas de plaqueta; Metamateriais; MXene; Ti3C2Tx; THz; COMSOL,;

Simulac¢do numérica; Drude-Smith; Drude-Lorentz.
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ABSTRACT

There is a need to improve telecommunication technologies to meet increasingly high
standards, as well as the development of new methods of analysis, characterization and
identification of materials and objects. This study elaborates the design of antennas and
metamaterials for applications in the THz gap, a viable range for applications in
telecommunication and Imaging. The devices are made of silica as dielectric material and use
Ti3C2Tx MXene as resonator medium. The project was simulated by computational numerical
analysis, using the COMSOL Multiphysics software for the simulation of the antennas and
metamaterials and MATLAB for the modeling of the antennas and development of the
numerical models of Drude-Smith and Drude-Lorentz, aiming to represent the optical
properties of the Ti3C2Tx MXene . The Metamaterial behaved as a negative € medium (ENG)
in the 1-3 THz range, as a negative u medium (MNG) with near zero permittivity (ENZ) in the
3-6 THz range, with absorbance peaks in between 6-7 THz and reflectance at 3-4 THz. The
antennas presented consistent results for low profile antennas, containing three resonance
modes TM10, TM02 and TM20. The TM10 fundamental mode resonated between 3.1-3.2 THz
with a reflection coefficient of -36.478 dB, presenting a bandwidth of 16.44%, being the
predominant resonance mode, the increment of MTM resulted in an increase in bandwidth in
TM20 mode in the 6-7 THz bands with -24.38 dB and 1.13 dBi gain in fundamental mode for
Ti3C2Tx MXene modeled by Drude-Smith, presenting a total of 3.76 dBi. The antennas with
Ti3C2Tx MXene modeled by Drude-Lorentz presented TM20 mode with greater resonance
containing reflection coefficient of — 36.613 dB and bandwidth of 21.8%, in these antennas the
MTM increment promoted a gain increase of only 0.86 dBi in TM10 mode, which obtained a
gain of 2.48 dBi.

Keywords: Antennas Patch; Metamaterials; MXene; Ti3C2Tx; THz; COMSOL; Numerical

Simulation; Drude-Smith; Drude-Lorentz.
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1 INTRODUCAO

Desde a contribui¢do de James Clarck Maxwell, demonstrando que raios luminosos séo
propagacdo de ondas eletromagnéticas no espaco, a sociedade apresentou grande
desenvolvimento cientifico e tecnolégico que impulsionou o desenvolvimento de inlmeras
ferramentas capazes de transmitir energia e informacdo a longas distancias;
contemporaneamente, inimeros dispositivos necessitam de manipulacdo de ondas em
determinadas frequéncias para seu funcionamento, tais como aparelhos de TV, radio ou
dispositivos de telefonia mével (HALLIDAY, 2016).

O eletromagnetismo nao esta presente somente como ferramenta de lazer e estilo de vida
para sociedade, mas também como uma poderosa ferramenta de cunho cientifico para o
conhecimento da natureza da matéria. InUmeros aparelhos de espectroscopia e raio X sao
desenvolvidos para prover anélise de tecidos e matéria (HALLIDAY, 2016; RIEH, 2021).

A medida que a versatilidade de transferéncias de dados e o desenvolvimento de estudos
acerca da matéria evoluem, a construcao de dispositivos capazes de receptar ou transmitir ondas
de forma cada vez mais eficientes sdo fundamentais para suprir essa demanda, havendo a
necessidade de exploragdo de dispositivos com formatos inéditos, emprego de novos materiais
e analise de faixas de ondas ainda inexploradas; dentre as faixas de pouca exploracéo, encontra-
se 0 THz gap que abrange de 0,1 — 10 THz; sendo uma faixa promissora, mas com desafios
(SOUZA, 2021; RIEH, 2021).

Um dos principais dispositivos capazes de manusear ondas € a antena. Antenas podem
adquirir inimeras geometrias e tamanhos, variando de acordo com a frequéncia de ressonancia.
Por exemplo, KHEZZAR et al (2021) apresenta antenas patch com photonic band gap (PBG)
no substrato para faixas de 0,2 — 0,4 THz, em seu estudo, é otimizado a geometria do patch e
das células fotbnicas para prover melhorias de performance (RIEH, 2021; KHEZZAR et al,
2021).

Em elevadas faixas, antenas apresentam tamanhos miniaturizados, podendo alcancar
dimensBes nanométricas, exigindo materiais finos e capazes de manter suas propriedades
eletronicas em tais dimensdes. Nanomateriais e materiais bidimensionais sdo alternativas
exploradas em multiplos estudos para a construcdo de antenas em faixas do THz; COSTA e
SOUZA (2022) exploram o grafeno com diferentes potenciais quimicos em antenas dipolos na
faixa de 0,5-2 THz, enquanto que CHASHMI e seus colaboradores (2019) projetaram antenas
patch de grafeno com banda larga multiressoante, otimizando a polarizacdo circular, para
implementar melhorias de largura de banda (COSTA e SOUZA, 2022; CHASHM I et al, 2019).
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O grafeno apresenta propriedades Unicas, sendo foco de inUmeros estudos acerca de
nanoantenas, pois, a descoberta do grafeno foi o principal ponto de igni¢do para o interesse
cientifico acerca de materiais 2D, desde entdo, foram sintetizados inimeros outros materiais
bidimensionais como MXene, Borophene, gallenene, silicene, phosphorene, entre outros
(GLAVIN et al, 2019).

O MXene ¢é uma familia de nanomateriais bidimensionais sintetizados pelos cientistas
da universidade de Drexel em 2011, sendo o carbeto de titanio TisCoTx primeiro MXene a ser
produzido (GLAVIN et al, 2019; NAGUIB et al, 2011).

Essa monografia, propde a analise numérica computacional de dispositivos para atuarem
no THz gap, abrangendo antenas e metamateriais, utilizando o nanomaterial carbeto de titanio

Ti3CoTx (MXene) como material ressonador.



2 JUSTIFICATIVA

A definicdo da banda do THz para a construcéo do projeto desse estudo € decorrente da
pouca exploracdo dessa faixa, quando comparado a frequéncias 6ticas ou faixas tradicionais da
eletrénica como UHF, bandas V (40-75 GHz) e W (75-110 GHz) (RIEH, 2021).

Como essa faixa situa-se entre a eletronica tradicional e Otica, ela também é referida
como THz gap; o espectro que abrange a banda dessa faixa varia dependendo do autor, no
entanto, a banda mais aplicada na literatura para representar o THz gap é de 100 GHz — 10 THz
que sera a faixa adotada para esse estudo (RIEH, 2021).

Essa faixa apresenta algumas propriedades que possibilita e dificulta a sua aplicacao.
Uma de suas propriedades é a forte absorcdo das moléculas de agua, o que pode ser um
problema em localidades de elevada umidade (RIEH, 2021).

Na fase vapor da agua, a absorcéo ocorre devido ao estado do elétron da molécula de
agua, e dos modos vibracionais e rotacionais da molécula, sendo o dltimo citado o principal
responsavel pela absorcdo de energia no THz gap, enquanto que os demais sdo mais influentes
em altas frequéncias. Na fase liquida, 0 modo rotacional das moléculas é suprimido por causa
da proximidade entre moléculas, no entanto, as liga¢6es de hidrogénio acabam influenciando o
modo vibracional, promovendo trocas de energia na faixa da banda no THz, provendo absorc¢éo.
O estado solido (gelo), apresenta 0 mesmo comportamento do estado liquido (RIEH, 2021).

Dentre as propriedades, destaca-se também que ondas na faixa do THz gap podem ser
transparentes para materiais como papel, vestidos, madeira, couro e em muitos cerdmicos ou
plasticos; sendo que em superficies metalicas, apresenta boa reflexdo de onda (RIEH, 2021).

Abordando aplicacGes que essa faixa pode prover, destaca-se Imaging, visto que, devido
a emissdo ou absorcdo de ondas eletromagnéticas em faixas do THz, essa faixa pode ser usada
para o mapeamento de um objeto em um determinado espaco e equipamentos de espectroscopia
(RIEH, 2021).

Ressalta-se que a alta absorcdo de ondas no THz, pela 4gua, favorece a revelacdo de
outros materiais nesse meio, a transparéncia dessa faixa em meios opacos também oferece a
possibilidade de mapeamento de objetos. (RIEH, 2021)

O THz gap também permite aplicagcbes em comunicacGes wireless, uma vez que
apresenta elevadas larguras de bandas nessa faixa, quando comparados a faixas no GHz,
permitindo a construcao de dispositivos com alta taxa de transferéncia de dados (SOUZA, 2021,
RIEH, 2021).
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Entretanto, atenuacdo é um grande desafio para essa aplicacao, visto que, em razdo do
alto nivel de atenuacdo dessa faixa na atmosfera terrestre, a propagacdo de ondas no ar €
limitada, havendo a necessidade da construcéo de dispositivos com boa eficiéncia. No caso de
antenas, objeto desse estudo, existe a necessidade de antenas com alto ganho (SOUZA, 2021;
RIEH, 2021).

Adjunto disto, existe a caréncia de dispositivos, com a possibilidade de manipular ondas
nessa faixa, ao qual incluem geracao e deteccdo de ondas. Pois hé a necessidade da selecdo de
materiais que possam manter suas propriedades com o aumento temperatura, em razdo da

variagdo de temperatura provocada pela absor¢éo de ondas da banda do THz (RIEH, 2021).



3 OBJETIVOS
3.1 Objetivo Geral

O objetivo desse estudo é projetar antenas e metamateriais utilizando TizC2Tx (MXene)

com base em dados experimentais, disponiveis na literatura para esse nanomaterial.

3.2 Objetivos especificos

o Revisar contetido acerca do TizC,Tx, visando o desenvolvimento de dispositivos;

. Aplicar método numérico para a interpretacdo das propriedades de TisC,Tx na faixa do
THz gap em softwares comerciais de simulacéo;

o Revisar, projetar e analisar propriedades Oticas da permitividade e permeabilidade em
metamateriais;

o Projetar antenas para 0 THz gap e avaliar propriedades como parametro de espalhamento
S11, distribuicdo de campo, ganho, diagrama de radiacdo, casamento de impedancia da

antena e melhorar suas propriedades.



4 ORGANIZACAO DA MONOGRAFIA

Essa monografia estd organizada em 12 capitulo. O capitulo 1 introduz a tematica de
antenas e de faixas do THz, expondo pontos que serdo abordados posteriormente.

O capitulo 2 apresenta a justificativa e relevancia desse estudo, conceituado a faixa do
THz e elucidando acerca das dificuldades e desafios coexistentes para utilizacdo dessa faixa.

Com os desafios estabelecidos, o capitulo 3 apresenta os objetivos desse estudo, ao qual
é constituido da construcdo do projeto como objetivo geral, enquanto que os objetivos
especificos abordam nuances que permeiam a construgao.

O capitulo 4 apresenta a estrutura da monografia. O capitulo 5 contém a teoria de
antenas, demonstrando as equacdes utilizados para o desenvolvimento da geometria do projeto
e 0s parametros que serdo analisados no pos processamento para identificar o desempenho.

O capitulo 6 inicia o debate acerca das propriedades 6ticas que constituem os materiais,
esse capitulo apresenta conceitos fisicos como permitividade, permeabilidade, indice de
refracdo e expbe modelos numéricos para a obtencdo dessas propriedades, o dominio acerca
desses modelos sdo de suma importancia para a modelagem do material em softwares de
simulacéo.

O capitulo 7 promove revisao acerca do Mxene, enfatizando o TisC,Tx e abordando sua
origem, propriedades, sintese e aplica¢Ges. O capitulo 8 revisa 0s conceitos de metamateriais,
suas propriedades e métodos de analise.

Os capitulos 9 e 10 apresentam a construcdo do modelo numérico, definicdo das
condicdes de contorno utilizadas para a simulacdo e os resultados alcancados. Por fim, o
capitulo 11 e 12 apresentam a conclusdo desse estudo, seguido de sugestdo para trabalhos

futuros.



5 TEORIA DE ANTENAS

Antenas sdo dispositivos responsaveis pela transmissdo ou recepgdo de ondas
eletromagnéticas, sendo que ondas sdo uma forma de transporte de energia ou informacdo. Em
sistemas de telecomunicacdo, antenas ocupam o primeiro lugar na cadeia de recepcdo e o Gltimo
no lugar na de transmissdo (COSTA, 2007; MIRANDA, 2021).

O cerne de seu funcionamento consiste na transformacao de correntes elétricas em ondas
eletromagnéticas, essas ondas sdo emitidas pela antena transmissora e a antena receptora
promovera a conversao de ondas eletromagnéticas em sinais de corrente elétrica, repassando a
informacdo da onda (SOUZA, 2021; BALANIS, 2014, v.1).

Pode se determinar o desempenho de uma antena, através de estudos de sua eficiéncia e
distribuicdo da energia radiada no espectro de atuacdo predeterminado (COSTA, 2007).
Dependendo da objetivacdo da antena, esses dispositivos podem assumir diferentes formatos
ou tamanhos, podendo ser mais diretivos ou atuando em frequéncias especificas (BALANIS,
2014, v.1).

Dentre os tipos de antenas, antenas de plaqueta com microfita 'sdo objeto de estudo ao
longo de anos, pois, suas caracteristicas discretas, simples e versateis, obtiveram interesse para
aplicacdes em inUmeras areas como em setores de aeronautica, aeroespacial, satélite, misseis
de alto desempenho e dispositivos portateis (COSTA, 2007; BALANIS, 2014, v.2; SOUZA,
2021; MIRANDA, 2021).

Como desvantagem, essas antenas apresentam pouca largura de banda e baixa
eficiéncia, baixa poténcia e radiacdo espuria, havendo a necessidade do emprego de técnicas
para melhorar esses pardmetros (MIRANDA, 2021; BALANIS, 2014, v.2).

As dimensdes dessas antenas, estdo diretamente correlacionadas com o comprimento de
onda da frequéncia de atuacdo, sendo aproximadamente metade do comprimento de onda no
substrato dielétrico, como pode ser visto pela equagéo 5.1 (MIRANDA, 2021; SOUZA, 2021):

A
L = 0,49
Ver

(5.1)

A estrutura de antenas de microfita, consiste de uma pequena plaqueta que pode
apresentar multiplos formatos (figura 1), posicionada a uma distancia h de um plano terra;

normalmente, entre o plano terra e 0 meio, esté localizado um substrato de material dielétrico.

! Também é referida como antenas patch em literaturas internacionais.
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No mais, a configuracdo de plaqueta mais utilizada para esse modelo de antena é o formato
retangular (BALANIS, 2014, v.2).

Figura 1 - Mdltiplos formatos utilizados em antenas de plaqueta com microfita

{a) Quadrada (b) Retangular (c) Dipolo (d) Circular (e) Eliptica

(f) Triangular (g) Setor circular (h) Anel circular (i) Setor anelar

Fonte: BALANIS, 2014, v.2

A versatilidade das antenas de plaqueta também esta presente no método de
alimentacdo, podendo ser aplicado diversas técnicas como: microlinha, cabo coaxial,
alimentacédo por guia de onda ou acoplamento por abertura (BALANIS, 2014, v.2; MIRANDA,
2021). A figura 2 apresenta o modelo de antena desenvolvido nesse estudo.

Figura 2 - Modelo de plagueta com microlinha simuladas nesse estudo.

W

Wo

Fonte: Autoria Prdpria

5.1 Projeto de antena de plaqueta com microfita
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Esse estudo elabora uma antena microfita com plaqueta retangular e utiliza o modelo de
linha de transmisséo para a elaboracdo das dimensdes do projeto. Esse modelo leva em
consideracdo o franjamento presente nas bordas da plaqueta retangular; esse efeito de borda é
proveniente das dimensdes laterais finitas da plaqueta. O teor de franjamento esta em funcéo
da espessura do substrato com a dimensdo da plaqueta, sendo L/h para o campo E em um plano
x-y (BALANIS, 2014, v.2).

O franjamento também esta correlacionado com a constante dielétrica do meio &,.. Esses
efeitos de franjamento podem ser levados em consideracdo durante a construcao do projeto se
aplicado uma constante dielétrica efetiva ;. Portanto, tendo conhecimento da constante
dielétrica do material utilizado como substrato, a espessura e a frequéncia de ressonancia
desejada, &, pode ser definido pela equacdo 5.2 (BALANIS, 2014, v.2; MIRANDA, 2021;
SOUZA, 2021).

1
_&+1l -1 h]2 2

Onde W é a Largura da plaqueta e pode ser definido como:

1 2
W = (5.3)
2frMogo | &r T 1

Para considerar o efeito de franjamento, as dimensdes da plaqueta sdo estendidas por uma
distancia AL que sdo determinadas na equacdo 5.4 (BALANIS, 2014, v.2; MIRANDA, 2021,
SOUZA, 2021).

(cers +0.3) (5 + 0,264)

(cery — 0.258) (7 + 0.8)

AL = 0.412h (5.4)

Desse modo, o comprimento efetivo da plaqueta € definido de acordo com a equacéo
5.5.
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— 2AL (5.5)

1
L=
2fr\/ Bo€oy/ Eesr

A largura w, da microfita pode ser definida de acordo com as equacgdes a) e b) em 5.6

(BALANIS, 2014, v.2).

. _6Oln<8h+Wo)].Wo<1 )
J = Ja |"\wotan)| R <t

120w w,

Z. = ;
l [eorr % +1,393 + 0.667In (% + 1,444)] h

(5.6)

> 1b)

Sendo que o comprimento da microfita foi estabelecido pelas equacbes 5.7 e 5.8.

A
Ag = 5.7
o (5.7)
A

5.2 Parametros para analise de uma antena
5.2.1 Coeficiente de reflexdo e transmissao

Entre os pardmetros fundamentais, o mais aplicado é o coeficiente de reflexdo. Por
intermédio desse parametro, € possivel analisar a frequéncia de ressonancia, largura de banda e
casamento de impedancia, permitindo visualizar a faixa de frequéncias de operagéo da antena
(MIRANDA, 2021; SOUZA, 2021). O coeficiente I', pode ser obtido pela razdo da poténcia
incidente V7 pela poténcia refletida V3 (equacdo 5.9) (SOUZA, 2021, POZAR, 2011).

.
Siu=T.= %
1

(5.9)
O parametro S, definido pela equacdo 5.10, é o coeficiente de transmissdo e representa

a razdo da poténcia transmitida ¥, na porta 2 pela poténcia radiada V{ na porta 1 (POZAR,
2011).
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%4
Sp1=-% 5.10
21 VT ( )
Em termos de fungdo de impedéncia da carga (Z;) o coeficiente I', pode ser definido
como:
_Zi—Zy
I = 7,%7, (5.11)

Onde Z, é a impedancia caracteristica de alimentacdo. Para representar o coeficiente de
reflexdo por meio do parametro de espalhamento S;; em decibéis, é utilizado a equagéo 5.12.

A figura 3 demonstra um exemplo de grafico do parametro de espalhamento Sy ;.

S11 = 20log[T,] (5.12)

Figura 3 - Grafico do parametro de espalhamento S, 0s pontos f; e f, demonstram o comprimento da largura de
banda em -10 dB, f; é a frequéncia de ressonancia.

O_ ,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,
-10 -
-20 4

-30 4

S11 (dB)

-40

-50 4

'60 T T T T T T T 1
26 27 28 29 30

f (GH2)

Fonte: Autoria Propria

5.2.2 Largura de banda

Largura de banda representa a faixa de frequéncia que a antena pode irradiar ou receber
energia adequadamente, atendendo as especificacfes requeridas (MIRANDA, 2021; SOUZA,
2021). A largura de banda leva em consideracdo que ao menos 90% de toda poténcia fornecida

pela alimentacdo seja entregue a antena, ou seja, a largura de banda engloba toda a faixa de
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frequéncias que o coeficiente de espelhamentos tenha valores menores ou iguais a -10 dB, como

pode ser visto pela figura 3, portanto a largura de banda pode ser expressa como:
BW=f,—f, (5.13)

convertendo para termos percentuais, a largura de banda pode ser definida pela equacéo 5.14
(MIRANDA, 2021; SOUZA, 2021).

BW
%BW =

r

x 100 (5.14)

5.2.3 Diagrama de radiacao

Esse diagrama é uma representacdo grafica que possibilita a visualizacdo do
comportamento de radiacdo da antena em funcao de coordenadas espaciais (campos distantes),
ao qual, pode ser representado tanto em 3D (figura 4), quanto 2D, através de graficos polares
com angulos de observacéo (¢, 6) e com os campos normalizados ou poténcias radiadas em
funcéo das coordenadas (SOUZA, 2021; MIRANDA, 2021; BALANIS, 2014, v.1).

As propriedades que podem ser visualizadas por esse diagrama incluem a intensidade
de radiacdo, densidade de fluxo de poténcia, diretividade, fase ou polarizagdo. Os campos
podem representar formas dos campos magnéticos ou elétricos irradiados ou poténcias radiadas.
Geralmente, esse diagrama, é expresso em escalas logaritmicas em decibéis (dB), pois, essa
escala permite a melhor visualizacdo de valores muitos pequenos (I6bulos secundarios)
(MIRANDA, 2021; BALANIS, 2014, v.1).



13

Figura 4 - Exemplo de Diagrama de radiagdo com boa diretividade.

7

TN
AN
a

TR

Fonte: BALANIS, 2014, v.1

5.2.4 Eficiéncia, diretividade e ganho

A eficiéncia leva em consideracdo as perdas presentes nas antenas e que podem ser
perdas reflexivas, ocasionadas por falta de casamento de impedancia ou perdas nos materiais,
que podem ser condutores ou dielétricos, ao qual sdo perdas ocasionadas em virtude de
propriedades estruturais intrinsecas, presentes nos materiais (MIRANDA, 2021; SEBASTIAN
etal, 2017). A eficiéncia total (¢,) pode ser definida pelo produto das eficiéncias, no qual, €, é
a eficiéncia de reflexdo; €. é a eficiéncia condutiva e ¢, a eficiéncia dielétrica, como pode ser
visualizado na equacédo 5.15 (BALANIS, 2014, v.1).

€9 = ErEcE, (5.15)
A diretividade promove a comparacao de poténcia irradiada (U) por uma antena em analise com

os dados de poténcia de uma antena isotropica ideal (U,) na mesma diregdo, de acordo com a

razao:

D=— (5.16)

Com o conhecimento acerca da eficiéncia da antena e sua diretividade, o0 ganho pode ser

determinado pela equagdo 5.17.

60(9,(p) = EoDo(H, (p) (517)
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O ganho absoluto representa a poténcia aceita pela antena, pode ser analisado por

diagrama de radiacdo e seus resultados leva em consideracao perdas citadas anteriormente.

5.2.5 Impedancia de entrada

Outro parametro de suma importancia é a impedancia de entrada. Balanis (2014)
conceitua a impedancia de entrada como " a impedancia apresentada pela antena em seus
terminais ou a razdo entre tensdo e corrente em um par de terminais, ou a razdo entre
componentes apropriadas de campos elétrico e magnético em um ponto" (BALANIS, 2014, v.1,
p.147), a impedancia pode ser determinada pela razdo entre a tenséo e corrente, de acordo com
aequacdo 5.18 (BALANIS, 2014, v.1; SOUZA, 2021).

<

Zyp=7"=R+Rr+jX (5.18)

mn

~

Em que R, é a resisténcia de perda, decorrente de aquecimento, R, parte real da impedancia de
entrada e X reatancia, parte imaginaria da impedancia. A impedancia de entrada pode ser

definida pelo coeficiente de reflex&o por:

1+T
Zi=Zo(1—<T 5.19

in 0(1 — Fr) ( )
A equacdo 5.19 indica que em Z,, = Z,, a poténcia advinda da linha alimentacdo é

méxima e o coeficiente de reflexdo é nulo, resultando em bom casamento de impedancia
(BALANIS, 2014, v.1; SOUZA, 2021).
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6 PROPRIEDADES OTICAS DOS MATERIAIS

Os modelos numéricos de funcédo dielétricas sdo necessarios para auxiliar a analise de
dados obtidos por elipsometria espectroscopica. Geralmente, é empregado quando a funcgéo
dielétrica da amostra é desconhecida, por exemplo, para meios transparentes os modelos de
Cauchy ou Sellmeier sdo empregados, para meios com absor¢do de cargas livres, o0 modelo de
Drude € indicado e para expressar a polarizagcdo em espectros de UV/visivel ou infravermelho,
modelos de Lorentz, Tauc-Lorentz, Harmonic oscillator aproximation (HOA) e de Funcéo
dielétrica (MDF)? sdo utilizados (FUJIWARA, 2007; CHEN et al, 2019). A seguir sera

abordado alguns modelos.

6.1 Propriedades dielétricas

Meios dielétricos possuem grande polarizacdo, 0s metais por sua vez, apresentam fraca
polarizacdo dielétrica, visto que campos elétricos externos produzem fluxo de corrente nos
metais (FUJIWARA, 2007). A influéncia de um campo elétrico em um meio, promove a
distribuicdo espacial entre as cargas positivas e negativas, formando regides positivas e
negativas no meio, esse fenémeno é denominado como polarizacgdo dielétrica. O par de cargas
(q*ou q7) gerados pela polarizagdo dielétrica de um meio e separados por uma distancia d,
sdo referidos como dipolo elétrico (FUJIWARA, 2007).

Figura 5 - Exemplo de polarizagéo.

Momento Dipolo

P

Fonte: Autoria propria

2 Tradugéo para Model Dieletric Function (MDF)
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A magnitude da polarizacdo gerada pode ser quantificada pelas propriedades de
permitividade ou constante dielétrica; é possivel visualizar fisicamente a permitividade,
utilizando um capacitador de placa paralela sobre a influéncia de um campo elétrico aplicado
por uma corrente alternada (FUJIWARA, 2007). Se o meio entre as placas for o vacuo, entéo o

campo elétrico pode ser definido de acordo com a equacéo 6.1.

Ao qual D é a densidade de carga na superficie do capacitador, também conhecida no
eletromagnetismo como deslocamento elétrico (C/m?) e g, € a constante dielétrica do vacuo.
As cargas na superficie das placas contribuem para a geracdo do campo elétrico E e para
polarizacdo dielétrica P, aplicando a polarizacao dielétrica, o campo elétrico E é denotado pela
equacdo 6.2 (FUJIWARA, 2007).

E=(D-P)/s, (6.2)

O campo elétrico externo induz a polarizacédo dielétrica por meio de inducéo elétrica; a
polarizacdo dielétrica é considerada semelhante a oscilacdo de uma mola; quando as frequéncias
da luz e da mola s&o coincidentes, ocorre uma oscilagdo ressonante e a luz é absorvida pelo
meio dielétrico (FUJIIWARA, 2007). A equacao 6.2 € redefinida quando um meio m é expresso
por de permitividade ¢, diferente do vacuo ¢,, adotando a constante dielétrica do meio
(FUJIWARA, 2007).

E=D/¢, (6.3)

A permitividade e permeabilidade podem ser definidas pela equacdo de Maxwell como

tensores de acordo com as equac0es 6.4 e 6.5 (CUNHA, 2020):
Exx Exy Exz
E= [gyx Eyy Syz] (6.4)

(6.5)




17

considerando que o material seja isotropico, entdo &, = €

vy = & € 0s demais valores da

matriz sdo iguais a zero. Nesse caso, € e u se tornam grandezas escalares (CUNHA, 2020).

A constante dielétrica varia de acordo com a frequéncia da polarizacdo dielétrica, esse
comportamento é referido como funcédo dielétrica ou dispersdo dielétrica. Aplicando a Lei de
Ampere, 0s parametros dispersivos dos materiais podem ser definidos como (FUJIWARA,
2007; EPISKOPOQOU et al, 2012):

oD

onde J; pode ser expresso como: Jr = J; + J. Mas sera assumido apenas a densidade de

corrente J.; considerando o meio como isotropico e linear, os parametros J e D podem ser

escritos utilizado a série de Taylor:

OE 0%E 03E O"E 6.7
D=€E+81§+82F+83F+'“8nm ()

OE 0%E 93E O"E 6.9)
J=obtog tngatagEt hgm |

Onde n representa valores de ponderacdo para termos de altas ordens (EPISKOPOU et al,
2012). Considerando as equacdes 6.7 e 6.8 no dominio da frequéncia em estado estacionario e

aplicando o harménico e =, a equagéo se torna:

VX H=J; - iwD (6.9)
D = ¢E — iwg,E — w?&E + iw353E + -+ = (' (w) — ie" (w))E (6.10)
J. = 0E — iwc E — w?0,E + iw303E + - = (¢'(w) — ic" (w))E (6.11)

sendo e(w) e o(w) representam as propriedades intrinsecas de permitividade e condutividade
respectivamente (EPISKOPOU et al, 2012). A condutividade e a permitividade podem ser
correlacionados pelas equacdes 6.12 a 6.14 (EPISKOPOU et al, 2012).
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o(w
VXH=J;—iwD = [0(w) — iwve(w)]E = iw Ie(a)) +1i E‘) ) lE (6.12)
Eoff = 0(W) — lWEW) (6.13)
Oopf = EW) + i% (6.14)

As equac0es 6.12, 6.13 e 6.14 representam os parametros efetivos para permitividade
(¢cff) € condutividade (o), que normalmente sdo obtidos experimentalmente, esses
parametros representam as combinag6es dessas propriedades entre meios distintos (CUNHA,
2020; EPISKOPOU et al, 2012).

Esses valores representam uma boa aproximacao das propriedades dispersivas dos
materiais com a permitividade variando em funcdo da frequéncia angular (FUJIWARA, 2007).

Particionando em partes real e imagindria, infere-se que as equacgfes estdo
correlacionadas pela parte imaginaria de uma propriedade que contém a parte real de outra
propriedade presente em sua equacao, como pode ser visualizado entre as equacdes 6.15a6.19
(EPISKOPOU et al, 2012).

VX H ={[o"(w) +iwe"(w)] —i[c"(w) — iwe(w)]}E

0" (w o' (w 6.15
. iw{[s’(m)—i ( )l—ile”(w)+i ( )]}E (6:49)

w w
O, f' =0 )+ iwe W) (6.16)
Ooff =0 (@) = IWE (W) (6.17)
g, f/ :e'(w)—ia(f)w) (6.18)
o' () (6.19)

Eoff =€ @+

Assim como os valores efetivos, a permitividade (g) € um ndmero complexo (equagéo
6.20). Quando a frequéncia angular é bastante baixa, o valor de € é representado pela constante
dielétrica estatica &,; dependendo do material, 0 valor de g nem sempre € o indicativo favoravel

para a determinacdo da permitividade em frequéncias do THz, cargas livres no meio podem
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absorver a luz nesse espectro, esse comportamento pode ser visualizado em metais e
semicondutores em frequéncias abaixo da frequéncia de plasma do material e ndo costuma ser
representado pela constante 5 (FUJIWARA, 2007; KYAMO, 2022).

e=¢ —ig" (6.20)
De forma geral, a constante dielétrica relativa ou permitividade relativa &, pode ser
expressa pela razdo da permitividade do meio com a permitividade no vacuo (equacdo 6.21). A
condutividade complexa pode ser relacionada com a permitividade pela equacdo 6.22
(FUJIWARA, 2007; CHEN et al, 2019)
& = &m/o (6.21)

o(w) = iggw[ee — e(W)] (6.22)

A constante dielétrica também pode ser obtida por:

£ +(SOE> b (6.23)

Em que y representa susceptibilidade dielétrica. O campo elétrico E com corrente
alternada, gera dipolos elétrico variaveis com o tempo, resultando em ondas eletromagnéticas
irradiadas por esses dipolos, também conhecida como radiacdo de dipolo (FUJIWARA, 2007).

O indice complexo de refratividade (N = n — ik) pode ser definido como:

N? =eu (6.24)
N = [en (6.25)

a conversao do indice de refracdo para constante dielétrica é expressa por:

=2 — kP (6.26)
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A parte imaginaria da permitividade é proporcional ao coeficiente de extin¢do k; em
anélise de meios em frequéncias do visivel proximas ao UV, picos de ¢ indicam a oscilacéo
ressonante da mola, indicando absor¢do da luz. Picos de & em frequéncias préximas ao
infravermelho pode ser indicativo de polarizacdo atbmica, que é visivel em alguns meios como
0 NaCl (FUJIWARA, 2007; DU et al, 2018; KYAMO, 2022). A converséo de coeficiente

dielétrico para indice de refracdo é dada por:

n={[e'+ (¢ + "2 2}/ (6.28)
k= {[—¢ + (% + " H)V2] 23112 (6.29)

6.2 Modelo de Drude

O Modelo de Drude, desenvolvido em 1900, visa explicar propriedades como a
condutividade elétrica e térmica presente em metais; o modelo foi elaborado apés J.J Thomson
sugerir em 1897, com a descoberta de elétrons, um mecanismo que explicava a presenca de
cargas negativas presentes na materia. O modelo de Drude é aplicado para descrever a absorcdo
de luz proveniente de elétrons livres em metais ou portadores de cargas de semicondutores, ao
qual alteram a funcdo dielétrica do material. O modelo foi desenvolvido baseado na teoria
cinética dos gases e considera a conducado elétrica como movimento de "gas de elétrons"” no
material (FUJIWARA, 2007; ASHCROFT e MERMIM, 1976).

Drude assumiu que os elétrons sdo cargas negativas e que o metal é eletricamente neutro,
entdo a quantidade de cargas positivas e negativas sdo equivalentes. O modelo considera que
apenas os elétrons de conducgéo presente na banda de valéncia se movimentam enquanto que 0s
fons com o nucleo e elétrons mais proximos a ele, permanecem iméveis (MERMIM e
ASHCROFT, 1976). Entdo Drude aplicou a teoria que "gas" com elétrons de massa m,
entravam em choque contra os ions metalicos imdveis. Para definir a densidade do géas
eletronico (N,), foi elaborado a equacgéo 6.30 (CHEN et al, 2019; ASHCROFT e MERMIM,
1976):

2Em (6.30)

Onde A é amassa atdmica do elemento metalico, p,,, a densidade do elemento metalico,

Z numéro atdmico e N, o nimero de Avogadro; N, 0 numero de elétrons por unidade de
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volume, também denominado como densidade de carga. A densidade de carga deve ser alta o
suficiente para a obtencdo de &' negativo (FUJIWARA, 2007; ASHCROFT e MERMIM,
1976).

Para o tratamento de gas de elétrons, Drude assume que:

1. A interagdo entre elétrons € negligenciada, assim como a interagdo com 0s ions metalicos,
fazendo que apds o choque, a particula de elétron (considerada uma esfera) mantenha seu
rumo de acordo com a leis de Newton (ASHCROFT e MERMIM, 1976).

2. A colisdo entre os elétrons e os ions alteram a velocidade de movimento do elétron
(ASHCROFT e MERMIM, 1976).

3. A probabilidade de ocorrer uma colisdo de elétrons com fons é de T = (7)~%, onde (z) é
conhecido como tempo de relaxacdo, de colisdo ou "tempo livre". Posteriormente sera visto
que T' também ¢é denominado como parametro de alargamento ou coeficiente de
amortecimento® (FUJIWARA, 2007; ASHCROFT e MERMIM, 1976).

4. E assumido que os elétrons alcancam equilibrio térmico ap6s as colisbes (FUJIIWARA,
2007; ASHCROFT e MERMIM, 1976).

O modelo também determinar um valor para a condutividade DC do material. Pela lei

de Ohm, a tensdo em um fio de resisténcia R é igual a V = IR. Sendo a resistividade (p)

proporcional entre o campo elétrico (E) e corrente (7), entdo:
E=pJ (6.31)

A densidade da corrente é um vetor paralelo ao fluxo da carga, portanto, se uma
quantidade de N, elétrons se movimenta com velocidade v paralelo a densidade de corrente, no
tempo dt e seguindo a direcdo de v; esses elétrons com carga —e vao atravessar uma distancia
vdt; desse modo, a densidade de corrente pode ser determinada como (MERMIM e
ASHCROFT, 1976).

J = —Neev (6.32)

Considerando um elétron no tempo t = 0 apos a colisdo, uma velocidade adicional

definida por — %ET é adquirida e entdo J se torna:

% Traduzido de damping coefficient
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m

N e?t
J= < )E (6.33)

Portanto, a condutividade pode ser definida como:

N,e?t
(‘] = O'E; o= em (634)

Sendo m a massa eletrbnica. Em um semicondutor com alta densidade de carga de
> 10~3cm ™3, apresenta comportamento metalico se os elétrons livres preencherem a banda de
valéncia (FUJIWARA, 2007). Elétrons livres em um semicondutor, quando submetido a uma
forca eletroestatica F,, flutuam com velocidade (v) na mesma direcdo da forca e decorrente de
defeitos, se espalha em um intervalo de tempo (t) conhecido por tempo de espalhamento*
(FUJIWARA, 2007). durante o periodo de tempo (t), a forca F, induz aceleracdo no elétron

livre. Essa forca de aceleragcdo pode ser expressa como:

. *dv_ *(v)
T L

(6.35)
Onde m* é a massa do semicondutor. sabendo que (v) é proporcional ao campo elétrico E,

entdo:
(v) = —W'E (6.36)

Onde u* representa a constante de mobilidade de flutuagdo da carga livre, em alguns
trabalhos, referida como mobilidade de carga, valores baixos para mobilidade de carga, resulta
em altas perdas no material (KYAMO, 2022; FUJIWARA, 2007). O sinal negativo na equacao
6.36 indica que a dire¢do de movimento do elétron e do campo elétrico, estdo opostos.

Combinando as equagdes 6.35 com 6.36 e aplicando a forca eletroestatica F, = —eE €
obtido:

4 Traduzido de scattering time
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u* =e(r)/m* (6.37)
aplicando a equacéo 6.35 em 6.37:

d?x m* dx

m'—=—F +F, = — aﬁ — eEyexp (iwt) (6.38)

dt?

Ao qual o sinal negativo em F; indica a perda da aceleragdo da carga, decorrente do
espalhamento. Considerando I' = (7)~! a permitividade pode ser obtida por (FUJIWARA,
2007; CHEN et al, 2019; HANNA et al, 2016):

wp
&€= E&xp <1 - m) (639)

sendo &, a constante dielétrica em frequéncias bastantes elevadas, w,, a frequéncia de

plasma que pode ser obtida de acordo com a equacgédo 6.40 (FUJIWARA, 2007).

2N
wy = |—— (6.40)
EpEem”
Enquanto que I" pode ser determinado pela equacédo 6.41 (FUJIIWARA, 2007).
r=(n)y 4 I=—— (6.41)

Para a analise dos dados obtidos por elipsometria, as equagdes 6.42 a 6.45 sédo
empregadas (FUJIWARA, 2007).

=gy ———— (6.42)

Onde:
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A" = e Ef (6.43)
HZeTN, (6.44)
E, = howy = "
£0EoM
he
m*u

Sendo E,, a frequéncia de plasma e I o parametro de alargamento apresentado na equagao 6.41
(FUJIWARA, 2007).

Hanna et al (2016), ao revisar modelos numéricos para calcular a condutividade THz
em nanofios, relata que o modelo Drude n&o considera fenémenos de transporte que venham
interferir na condutividade dos nanofios, decorrente disso, estudos de extensdes de modelos de
Drude sdo empregados para calcular a condutividade em THz com maior precisdo (HANNA et
al, 2016).

6.3 Modelo de Lorentz

O modelo de Lorentz assume que o elétron oscila em um fluido viscoso para um sistema
em gue uma carga negativa (elétron) esta ligada por uma mola na carga positiva, que pode ser
interpretada como o nicleo de um atomo. A posicdo do ndcleo é fixa, decorrente da elevada
diferenca entre a massa do elétron e do ndcleo atbmico (FUJIWARA, 2007).

Aplicando esse modelo na segunda de lei de newton, ele é expresso como:

d?x dx
me—— = —meFE — mwix — eE, exp(iwt) (6.46)

ao qual m é massa do elétron, e é a carga do elétron e T" é a constante proporcional de forca
viscosa, também referida como damping coefficient (FUJIWARA, 2007).

O primeiro termo da equacdo 6.46 representa a forca viscosa do fluido viscoso; o
segundo termo expressa que a restauracao do elétron, movimentado pela influéncia do campo,
estd em concordancia com a lei de Hook (F* = —krx) com w, sendo a frequéncia de
ressonancia da mola (wy = \/W) e a forca eletroestatica (F, = qE) esta representada pelo
altimo termo da equacgéo, portanto, a equagdo 6.46 expressa a forca de oscilacdo do elétron.
Quando submetido a um campo elétrico externo, esse elétron ira oscilar na mesma frequéncia
que o campo elétrico (FUJIWARA, 2007).
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Assumindo que (x(t) = aexp(iwt), as derivadas dx/dt e d?x/dt?> serdo,
2
respectivamente (dx/dt = iaw exp(iwt)) e (¥=—iaw2 exp(iwt)), realocando esses

termos na equacéo 6.46, é obtido (FUJIWARA, 2007):

ek, 1
m (wf — w?) + iTw

a=-— (6.47)

Em que a amplitude “a” indica a existéncia de diferencas entre a fase do elétron
oscilante com a do campo elétrico que induz a oscilagdo forcada (FUJIWARA, 2007).
Sabendo que P = —eN,x(t) e E = Ey exp (iwt) e aplicando na equacdo 6.23, a

constante dielétrica pode ser obtida por:

(6.48)

Essa equacdo representa 0 modelo de Lorentz. Para a analise de dados em equipamentos de
elipsometria, a equacdo 6.49 pode ser expressa usando energia de féton® (En) (FUJIWARA,
2007; CHEN et al, 2019; KYAMO, 2022):

E =
. (End; — En?) + i En (6.49)

Onde j ¢ a quantidade de osciladores e o termo A; representa a amplitude do oscilador

(FUIIWARA, 2007).

6.4 Modelo de Drude-Smith

O modelo de Drude-smith é uma extensdo do modelo de Drude, que leva em
consideracao fendmenos de localizacdo ou desordem, presente nas estruturas dos materiais, ao

qual pode ocasionar interrupcdes no transporte de cargas de portadores® (HANNA et al, 2016).

® Tradugéo para photon energy (eV)
® Na literatura é citado como carrier charger
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O modelo de Drude-Smith permite descricdo do espalhamento de cargas em direcdes
preferenciais, diferentemente do modelo de Drude, que considera o espalhamento de cargas

isotropico (HANNA et al, 2016). A expressao para condutividade pode ser visualizada a seguir

N,e? i Cp
olw)=—— |1+ z —r (6.50)
m* w + 1ypg p=1(1— lw)
Vbs

Nessa equagdo yp € a taxa de espalnamento’ de Drude-Smith, ele representa 74, sendo
Tps tempo de espalhamento de Drude-Smith, 7,5 pode ser diferente do (r) de drude,
dependendo do material (COCKER et al, 2017; HANNA et al, 2016).

Apds um evento p de espalhamento da carga, a fracdo retida da velocidade inicial do
portador € sinalizada por c,. Esse parametro também é chamado como parametro de
persisténcia a velocidade, ele indica a anisotropia do espalhamento ocorrido, no evento p
(HANNA et al, 2016).

O valor de ¢, representa cos8, sendo 6 o angulo de espalhamento; para comportamento
semelhante a Drude, c, = 0; espalhamento direto® ¢ positivo (¢, = 0 < 1) para espalhamento
totalmente direto ¢, = 1; espalhamentos inversos® c, € negativo (c, = -1<0)ec, = —1
quando o espalhamento for totalmento inverso, o ¢, = —1, ¢, também pode ser considerado
um efeito de memdria, ao qual o portador retém informacgdes de estados anteriores ao
espalhamento. Estudos de Li, demonstram que 0 MXene apresenta parametro de espalhamento
negativo, indicando a preferéncia por espalhamentos inversos por parte dos elétrons. (Li et al,
2019; Li et al, 2020; COCKER et al, 2017; HANNA et al, 2016).

Apesar do somatorio presente na equacao 6.50, é usualmente aplicado apenas o primeiro
termo, também conhecido como aproximacéo de espalhamento tnico (HANNA et al, 2016).

Pelo espalhamento unico a mobilidade eletrbnica em corrente continua, pode ser

determinada por:

e

p=_>0+c¢) (6.51)

*
m“Yps

" Referido como Scattering rate
8 Foward Scattering
9 Backward Scattering
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mas, algumas publicacdes também aplicam a equacédo 6.52:

e

u=—
m“Yps

(6.52)
Contudo, a equacdo 6.52 acaba superestimando a mobilidade (HANNA et al, 2016). A

Permitividade complexa de Drude-Smith pode ser obtida por:

2

Wy Wy
e(w) =& — —— |1+ —7F— (6.53)
w* + lww; w; — lw

onde wy, € a frequéncia de plasma, w, € a taxa de amortecimento definida por w, = angé ec
é 0 parametro fenomenoldgico para apenas o primeiro termo (DU et al, 2017). A densidade de

carga e a condutividade DC podem ser determinados por:

2 ann ¥
N =05 (6.54)
Y 6.55
Udc=(1+C1)0 P ( )

T

Os parametros N, yps € ¢, podem ser manipulados para equiparar a dados obtidos
experimentalmente (HANNA et al, 2016).

O modelo de Drude-Smith na faixa de espectroscopia no THz, permite a visualizacao
de alguns sistemas que quando submetidos a pulsos THz, apresentam o confinamento quéntico
de portadores de cargas, denominado como "confinamento fraco"°, esse confinamento é
perceptivel ao analisar a condutividade em THz, indicando que esta correlacionado com volume
explorado pelos portadores de carga, quando estdo submetidos a um pulso no THz, pois,
decorrente da ressonancia de plasmons na superficie, o pulso de sonda no THz, movimenta
carga no interior de uma nanoparticula, resultando em campo de dipolo de “despolarizacdo” ao
redor da nanoparticula, em direcdo oposta ao campo elétrico (COCKER et al, 2017).

Devido ao modelo impor condicdes de contorno em nanoescala, podendo representar

vies direcional com a variagédo de angulo de espalhamento, esses sistemas podem ser emulados

10 Na literatura expresso como weak-confinement effects
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pelo modelo de Drude-smith, ao qual permite analisar supressao de portadores de carga de longa
distancia (COCKER et al, 2017).

E importante frisar que existe criticismo acerca da equaco para o termo Cp, IS0 porque
quando se considera apenas a aproximacdo de espalhamento anisotrOpica apenas para 0
primeiro termo, os demais eventos de espalhamento sdo considerados isotropicos (HANNA et
al, 2016), além disso, a origem desse parametro ndo € bem definida, limitando a percepcao
fisica nos ajustes desse modelo (HANNA et al, 2016). Entretanto, estudos de simulacGes Monte
Carlo, feitas por NEMEC et al (2009), indicam que os resultados fenomenoldgicos desse

modelo, sdo devido a portadores livres presentes em nanoparticulas (HANNA et al, 2016;
NEMEC et al, 2009).

6.5 Diferenca entre os modelos

Apesar do termo de Drude conter contribui¢cdes em todos modelos discutidos nesse
capitulo, é importante notar algumas diferencas entre os modelos, por exemplo, Chen e Marcus,
2021 observou que a equacao de Drude promove decaimento uniforme no tempo, enquanto que
o modelo de Drude-Smith apresenta um amortecimento abrupto com valor minimo e
posteriormente vai se aproximando lentamente até o valor de zero, como pode ser visto pela
figura 6 (CHEN e MARCUS, 2021).

Figura 6 - Comparagdo entre e Drude e Drude-Smith
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Fonte: CHEN e MARCUS, 2021

O trabalho de CHEN et al, 2019 promove a analise de um filme polimérico condutor, e
equipara os multiplos modelos numéricos baseados do modelo de Drude. esse estudo deixa
evidente que modelo de Drude-Lorentz pode ser empregado para analise de informacdes no
THz gap e que tanto os modelos de Drude-Lorentz e Drude-smith, mesmo com algumas

imprecisdes, apresentam resultados congruentes para andlise de propriedades como
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condutividade complexa, porém existe a necessidade de ajustes para permitividade de acordo
com o material analisado (CHEN et al, 2019). O autor também observa que 0 modelo de Drude
- Lorentz ndo suprime a parte de Drude em frequéncias proximas ao THz gap. Diferente do que

é visto em outros modelos (CHEN et al, 2019).

Figura 7 - Diferenca de resultados entre modelos.
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7  MXENE: SINTESE, PROPRIEDADES E APLICACOES
7.1 O que é?

Desde a descoberta do grafeno em 2004, estudos focados na busca ou compreenséo de
materiais bidimensionais ganharam enorme interesse por parte da comunidade cientifica (BU
et al, 2020). Em 2011, os pesquisadores Naguib, Gogots, Barsoum e seus colaboradores da
Universidade de Drexel sintetizaram uma nova classe de materiais 2D composta por carbetos
ou nitretos de metais de transicdo (NAGUIB et al, 2011; ZHAN et al, 2019). Decorrente das
similaridades desse novo material com o grafeno e alusivo as caracteristicas do méetodo de
sintese, esse material foi intitulado como MXene (DILLON et al, 2016).

O primeiro MXene elaborado foi o carbeto de titanio TizC,Tx, partindo como principio
para a busca por outros MXenes baseados em carbetos, como o carbeto de vanadio V2C e o
carbeto de niobio Nb,C. Posteriormente, inUmeros outros materiais dessa familia, envolvendo
nitretos e carbonitretos de metais de transic¢ao, foram sintetizados, tais como Zr3C,Tx, M02CTy,
Sco,CTxe ou MnoNTy, atualmente, mais de 30 tipos de MXenes ja foram sintetizados
experimentalmente (ZHAN et al, 2019; WYATT et al, 2021).

As caracteristicas dessa classe de materiais sd0 o0 comportamento metalico, boa
hidrofilicidade, propriedades termoelétricas favoraveis e boa condutividade, resultando em um
material processavel em solucdo, permitindo que o MXene apresente desenvolvimento viavel
em laboratério. O método padrdo mais aplicado de producdo de MXene é por meio da retirada
quimica e seletiva do elemento A da fase precursora MAX (ZHAN et al, 2019; ZANG et al,
2020; LI et al, 2018; LI et al, 2020).

A férmula quimica do MXene é Mn+1XnTx com 0 n variando de 1 a 4, essa formula é
uma heranca da fase MAX, ao qual, “M " representa metais de transi¢cdo dos grupos 3 ao 4 da
tabela periodica, tais como titanio, vanadio ou niobio; “A” sdo os elementos do grupo 13 e 14
da tabela periddica, por exemplos, cations AlI3* e Si**; “X " representa os elementos C ou N e
“Tx* sdo grupos funcionais como -O, -OH ou -F (ZHAN et al, 2019; WYATT et al, 2021).
Decorrente dos grupos funcionais (Tx), 0s MXenes apresentam a superficie negativamente
carregada, os grupos hidrofilicos com pontes de hidrogénios entre a agua, resultam e boa
dispersdo do material em solucéo aquosa (ZANG et al, 2020).

Esses materiais séo produzidos em nanoflocos que podem estar dispersos ou empilhados
em camadas entre si e, normalmente, sdo processados em filmes para inimeras aplicagdes, logo,
em virtude da diversidade de composicdo, propriedades eletronicas, estrutura e métodos de

processamento, esses nanomateriais apresentam potencial para a funcao de refor¢co em materiais
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compdsitos, para a substituicdo de nanotubos de carbono em aplicacBes de dispositivos
fotbnicos em THz ou utilizagdo como supercapacitadores, entretanto, apesar da mencdo de
outros materiais similares, esse estudo foca na utilizacdo do TisC,Ty, até 0 momento, 0 MXene
mais condutivo (HART et al, 2019; WYATT et al, 2021; ZHAN et al, 2019).

7.2 Sintese
7.2.1 Corroséo da fase MAX (Etching!!)

O Método mais utilizado para a sintese de MXene é por meio da remogéo do elemento
A intercalado na fase MAX, por intermédio de solucdes acidas contendo ions de Fluor. A
principio, as solu¢des mais empregadas sao o acido hidrofluoridrico (HF) e solucGes contendo
Fluoreto de Litio e Acido Cloridrico (LiF-HCL), formando HF in situ; por exemplo ZHOU e
seus colaboradores (2016) sintetizaram MXene ZrsC,Tx retirando Al3* da fase MAX (Zr3AlsCs)
pelo emprego de acido HF, HALIM e seus colaboradores utilizaram a solucdo de LiF-HCL para
preparacdo do MXene Mo,CTy através da remocdao de Ga da fase MAX (Mo2GaxC), As equacdes
7.1 a 7.3 representam a cerne do processo para sintese de MXene carbeto de titanio TizCzTx, 0
qual demonstra que a reacao entre o anion F~ e a fase MAX produz fluoreto de aluminio e MXene
(DILLON etal, 2016; ZHAN et al, 2019; ZANG et al, 2020; ZHOU et al, 2016; HALIM et al,
2016, NAGUIB et al, 2011).

TisAIC, + 3H* + 3F = AlFs + 32H, + TisC» (7.2)
Ti3Co + 2H20 = Ti3C2(OH)2 + H2 (7.2)
Ti3Co + 2HF = Ti3CoF2 + H2 (7.3)

A definigcdo da solugéo acida influenciara as caracteristicas apresentadas pelo MXene
sintetizado, o método de corrosdo por HF, resulta em alta concentragdo de Fluoretos em relacao
aos hidroxidos, compactando a distancia entre as camadas, havendo a necessidade de insercéo
de cations para auxiliar na “delaminagdo” de folhas de MXene, fomentando diferenca de espaco
entre as camadas e facilitando a etapa de esfoliacdo. Esse método pode apresentar pequenos
defeitos que podem expor o ion Titanio a oxidacao, resultando em TiO, (DILLON et al, 2016;
ZANG etal, 2020).

1 Na literatura, o método de sintese por &cido é constantemente chamado de etching, no entanto, a palavra,
originalmente, apresenta a tradugdo de “entalhar”, como desenhar uma gravura em um pedago de madeira. Para o
sentido empregado na sintese de MXene, etching adota significados como remover, corroer, delaminar ou separar.
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Entre os multiplos métodos de esfoliacdo, cita-se, métodos mecanicos, como por
tratamento ultrasdnicos, que inibem forcas estaveis entre as camadas, provendo folhas de
TisCoTx com excesso de grupos funcionais, porém, essa abordagem pode causa defeitos na
morfologia como o surgimento de flocos com dimensdes estreitas. Outro método é a esfoliacéo
hidrotermal que promove a separacdo de camadas através do aumento de temperatura,
consequentemente, a energia dos ions intercalados é elevada, acelerando a difusdo do reagente
de intercalagdo, resultando na quebra da barreira energética da ligacdo Ti-Ti. Esse método
apresenta a possibilidade de oxidar o material, havendo a necessidade de utilizagdo de
antioxidante (ZANG et al, 2020).

A utilizacdo da solucéo de LiF-HCI para sintese de MXene facilita a intercalacéo de ions
de Litio, consequentemente, promove 0 aumento na distancia entre as camadas de MXene,
resultando em aumento na area do floco de MXene e na quantidade de grupos funcionais, a
decorrente abundancia de -OH, torna o material hidrofilico e o volume da amostra se expande
em aproximadamente duas vezes com a intercalacdo do Litio, ou seja, amostras produzidas com
esse método apresentam maior qualidade superficial, estabilidade mecéanica e maior tamanho
de nanofolha. De forma geral, a figura 8 resume a sintese desse material para ambas as solucdes
(ZANG et al, 2020).

Figura 8 - Etapas do processo de sintese por etching do MXene
(c)

HF ou HF in situ

MAX Remogio do elemento A MXene Folhas de MXene

Fonte: Adaptado de ZANG et al, 2020

Maior tempo e temperatura de ataque acido também modificam a morfologia do

TisC,Ty, 0 tratamento da matéria prima também possui impacto no produto final fabricado;
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estudos indicam que a duracdo da moagem da fase MAX contém influéncia em propriedades
como condutividade, visto que longa durabilidade de moagem promove maior destruicdo de
forca de Van Der Waals que estdo presentes em camadas internas, ocasionando maior exposi¢do
de ion carbono. Em virtude disso, estudos buscam compreender como tratamento da matéria
prima (MAX) pode melhorar as propriedades do MXene (MATHIS et al, 2021; ZANG et al,
2020).

MATHIS e seus colaboradores (2021) proveram altera¢des na proporcao de aluminio
durante a sintese da fase MAX TizAlC>, visando obter fase liquida durante os estagios iniciais
do processo, 0 objetivo do autor é obter grdos de TizAIC; com melhor morfologia e
ordenamento estrutural, obtendo fase MAX altamente estequiométrica (MATHIS et al, 2021).
A amostra Al-TizAIC, produzida, apresentou morfologia de grdos diferentes do habitual,
enquanto que TisAIC, convencional, quando submetidas a acido cloridrico, é constituido de
particulas globulares irregulares. O Al-TizAlC; apresentou particulas hexagonais, semelhante a
plaquetas (MATHIS et al, 2021).

Para lidar com Al-TisAlC,, o autor fomentou alteracGes na sintese do TizC. Ty, provendo
primeiramente um ataque com mistura de HF/HCL e posteriormente, delaminou o MXene por
agitacdo em uma solugdo aquosa de LiCl. Os filmes de MXene provenientes de Al-TizAlC,
obtiveram condutividade de aproximadamente 20 000 S/cm (MATHIS et al, 2021).

Outros métodos também foram empregados para a preparacdao do MXene, destes pode
se citar a utilizacdo de sais fundidos para a remocéo em alta temperatura do elemento A da fase
MAX, por exemplo, a produgdo do MXene TisNz a partir da mistura de TisAIN3 em um sistema
salino eutético composto 59 wt% de Fluoreto de potassio (KF), 29 wt% de Fluoreto de Litio
(LiF) e 12 wt% de Fluoreto de sédio (NaF) a 550°C por 30 min com a taxa de aquecimento de
10 °C.mint. (ZHAN et al, 2019; URBANKOWSKI et al, 2016)

Infere-se que a vantagem dessa metodologia é a producdo de MXene de pureza elevada,
visto que a terminologia Ty fica ausente, decorrente ao fato de que o material ndo é produzido
por intermédio de uma solugdo aquosa, portanto, os grupos -O e -OH estardo ausentes na
superficie do material. Outra abordagem € a deposicdo de vapor quimica para a obtengédo de
MXene (ZHAN et al, 2019).

A condutividade do MXene pode ser manipulada com a alteracdo da configuracdo dos
grupos terminais localizados na superficie do material. Ndo somente a condutividade; com a
modificacdo desses grupos funcionais, existe a possibilidade de alteracdo das propriedades
mecanicas; alinhamento de banda ou alteracdo das propriedades magnéticas do material (HART
etal, 2019).
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7.2.2 Recozimento

Estudo elucidam que propriedades, como a condutividade, podem ser favorecidas com
técnicas de recozimento. Embora flocos muito finos de MXene, com a espessura préxima a 1
nm, seja demasiadamente mais propensos a oxidagao em meio aquoso ou ar, e spessuras maiores
sdo estaveis sob altas temperaturas em ambientes controlados, ao qual sobre a influéncia em
altas temperaturas, grupos funcionais de -OH sdo dessovirdos na faixa de 300°C-500°C,
enquanto que os grupos funcionais de -F s@o dessorvidos na faixa de 500°C-750°C (HART et
al, 2019; WYATT etal, 2021).

A partir de 700°C novas fases na estrutura do material irdo surgir, isso pode alterar as
caracteristicas do material de 2D para super estruturas 3D, pois 0 TizC2Tx vai formar duas fases
cristalinas ndo estequiométricas, sendo estas a TiCy cubica (0,5<y<1,0) e uma super estrutura
cubica de vacéncia ordenada de Ti.C, sendo que até 1000°C, essas trés fases coexistem
ocupando a estrutura em camadas de Ti-C (WYATT etal, 2021).

Acima de 1000°C, é formado TiCy cubico com vacancias de carbono. Se a
transformacéo for iniciada a partir de um floco de TizC2T, 0 TiCy mantém a natureza estrutural
do MXene e se transforma em morfologia lamelar, comportamento semelhante, pode ser
visualizado em estruturas de carboneto/nitreto de metal de transicdo. O comportamento de
manter a integridade da natureza do material em temperaturas acima de 1000°C, adjunto com
as demais propriedades quimicas, mecanicas e eletrénicas retrocitadas, reforcam o MXene como
material promissor para o emprego como refor¢o na construcdo de compdsitos (WYATT et al,
2021).

7.2.3 Armazenamento

Apesar de vantagens como processamento em solucdes coloidais, possuindo &gua como
solvente, sem a necessidade de utilizar aditivos ou surfactantes, MXenes também oxidam em
solugdes aquosas e apresentam baixa durabilidade em meio aquoso, sendo limitado a algumas
semanas de armazenamento nesse meio. (MATHIS et al, 2021).

Emulacdes do material em condicdes de desgaste tipicas de laboratério, indicaram
gradual perda de qualidade. As amostras de MATHIS e seus colaboradores (2021), sofreram
impactos nas propriedades eletronicas, obtendo diminui¢cdo de condutividade ao longo de 6

meses de armazenamento, sendo que apds 4 meses, 0 material apresentou diminuicao de 13 000
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S/cm para 10 000 S/cm e decréscimo até 6000 S/cm para os Gltimos 2 meses (MATHIS et al,
2021).

Os filmes produzidos por SARYCHEVA e seus colaboradores (2018) apresentaram
propriedades estaveis durante 30 dias quando submetido ao ar livre, o autor concluiu que a
durabilidade é decorrente da morfologia de flocos empilhados. Como solucéo, o autor sugeriu
que € possivel retardar a oxidacdo do dispositivo, através da laminacdo dos dispositivos em
matrizes poliméricas (SARYCHEVA et al, 2018).

7.2.4 Processamento de Filmes

Os filmes ou dispositivos de MXene podem ser padronizados em substratos por meio de
técnicas utilizando impressoras a laser, spraying, deposicdo facial, spin coating ou técnicas de
impressao de microcontato (LI et al, 2019; L1 et al, 2020; SARYCHEVA et al, 2018).

SARYCHEVA e seus colaboradores (2018), fabricaram dispositivos utilizando a
técnica de spraying, depositando a solucdo coloidal de TisC,Tx sobre substrato de
Politereftalato de etileno (PET), produzindo filmes de MXene com espessura dos flocos
variando de 62 nm - 8 um. Essa técnica pode gerar interrupcdes na conexdo entre os flocos,
podendo ocasionar diminuicdo da condutividade (SARYCHEVA et al, 2018).

Li e seus colaboradores (2019) fabricaram filmes por deposicao facial, adquirindo flocos
com espessura de aproximadamente 25 nm. Ainda, Li e seus colaboradores (2020) concluiram
que fotodetecores de MXene podem ser fabricados por spin coating com a insercdo de eletrodos
de MXene TisC2 em solucdo aquosa sobre um substrato padronizado por fotolitografia, a qual a
mascara fotoresiste pode ser removida por imersdo em acetona. Essa metodologia pode ser
empregada para a producao de dispositivos eletrénicos com atuacdo em faixas do GHz, visivel

ou THz (LI et al, 2020). A figura 9 apresenta um resumo para producao de filmes de MXene.
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Figura 9 - Resumo da sintese de filmes de MXene.
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7.3 Propriedades
7.3.1 Propriedades eletronicas

SimulacGes elaboradas pela teoria da densidade funcional (DFT) sugerem que 0S
MXenes de carbetos e nitretos metéalicos como M»C (M = Sc, Ti, V, Cr, Zr, Nb, Ta), com grupos
de -O, -OH ou -F em suas terminac6es, tendem a apresentar comportamento metélico e ndo
magnético, com excecdo de Ti.C e Zr,C que apresentam comportamento magnético
espontaneo. Em simulacdo, os MXenes Sc.CT, (T = O, OH, F), Ti.CO,, Zr,CO2, e Hf,.CO;
demonstraram comportamento de semicondutores e os MXenes Cr.CT2 (T = OH, F) e Cr2NT>
(T= 0, OH, F) apresentaram comportamentos magnético (ZHAN et al, 2019).

Alguns MXenes semicondutores, apresentaram variagdes no band gap, quando
submetidos a tensdes mecénicas. O Sc,CO> quando submetida a uma tenséo critica de 2%, teve
uma transicdo de indireta para direta no band gap, comportamento semelhante foi observado
para 0s MXenes Ti2CO,, Zr,CO, e Hf,CO, quando submetido a uma tens&o biaxial de 4%, 10%
e 14%, respectivamente (ZHAN et al, 2019).

SimulacGes em DFT também indicaram que funcéo trabalho dos MXenes fica em torno
de 3,5-5,5 eV (ZHAN et al, 2019). Os grupos terminais -F, -O e -OH também apresentam
variagdes na funcdo trabalho do MXene, sendo que -F obteve pouco impacto na funcéo trabalho,
enquanto que -O e -OH apresentaram impactos mais significativos, ao qual -O fomentou em
grande aumento para funcéo trabalho e -OH gerou grande diminui¢do (ZHAN et al, 2019). O

impacto provocado pelos grupos -F e -O sdo decorrente do momento dipolar da superficie que
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gera transferéncia de cargas dos grupos para o substrato. A diminui¢do da funcao trabalho pelos

grupos -OH é decorrente do intrinseco momento dipolar do grupo (ZHAN et al, 2019).

7.3.2 Condutividade

Em comparagcdo com demais materiais bidimensionais, o0 MXene apresenta boa
combinacdo de condutividade eletronica, hidrofilicidade e estabilidade quimica (HART et al,
2019). Experimentalmente, para 0 MXene TizC2Tx, foi obtida a condutividade de 3250 S/m para
uma folha de MXene de aproximadamente 70 nm, entretanto, estudos como KIM et al, 2018,
SARYCHEVA et al, 2018, DILLON et al, 2016 e os multiplos estudos de Li e seus
colaboradores em 2018, 2019 e 2020 observaram que o aumento de espessura de folhas de
TisC,Tx apresentaram maior condutividade e maior comportamento metalico, entretanto,
alinhamento dos flocos e rugosidade influenciam a condutividade eletrdnica dos filmes de
MXene. Mathis e seus colaboradores alcangcaram condutividade de 20 000 S/cm que é superior
a valores encontrados anteriormente que variavam entre 8000 a 15 000 S/cm. (MATHIS et al,
2020; ZHAN et al, 2019; KIM et al, 2018; SARYCHEVA et al, 2018; DILLON et al, 2016; LI
etal, 2018; LI et al, 2019; LI et al, 2020).

Ao utilizar o MXene em aplicagOes, torna-se evidente a necessidade do controle da
espessura dos flocos para manusear a condutividade, KIM e seus colaboradores (2018)
desenvolveram um sensor de gas quimiresistor utilizando filmes de TizC,Tx como canais
metélicos. Nesse estudo, o autor sintetiza filmes de 70 nm de espessura que apresentaram
condutividade intrinseca de 3250 S/m. Os filmes sintetizados apresentam flocos pequenos de
MXene como condicionamento para a absorcéo e transporte de gas no interior do filme, assim
COmMO espessuras menores e maiores regides de contato entre o interflocos (KIM et al, 2018).

SARYCHEVA e seu colaboradores (2018) elaboraram filmes variado de 1 um-8 um
para aplicacdes em RF*2, o filme de 8 um apresentou condutividade de 8000 S/cm. Portanto,
evidencia-se que o tamanho dos flocos assim como sua espessura, sao agentes predominantes
para a definicdo da condutividade do material e que seu comportamento condutivo € variavel
de acordo com a sintese (KIM et al, 2018; SARYCHEVA et al, 2018).

O trabalho de HART e seus colaboradores (2019), identificam a intercalagdo quimica
como agente responsavel pela diminuigdo da condutividade de MXene em amostras de multiplas

camadas, isso ocorre devido a presenca de intercalantes na superficie do material, provendo

12 Radiofrequéncia
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aumento no espacamento entre as camadas ou flocos, aumentando a resisténcia elétrica do
material (HART et al, 2019).

Para investigar o impacto da intercalagdo no MXene, amostras dos MXenes TisC,Ty,
TisCNTx, TisCNTx(TBA+) e MosTiC,Tx foram submetidas a recozimento a vacuo até a
temperatura de 775 °C com o comportamento eletronico do material, sendo observado por
intermédio de um microscopio eletrénico de transmissdo (MET). Seu estudo comprovou que a
dessorcdo de grupos como -OH, -F e -O, promoveu melhorias na condutividade das amostras
(HART et al, 2019).

O estudo de MATHIS e seus colaboradores, apresentam congruéncias com estudo de
HART e seus colaboradores, ao notar estabilidade do material em elevadas temperaturas,
aumentando o potencial do material para aplicacbes, tais como sensores ou eletrdnicos
operando sobre influéncia de temperaturas entre 200°C a 450°C (HART et al, 2019: MATHIS
et al, 2020).

Infere-se que a condutividade do MXene TisC,Tx é varidvel de acordo com o
empilhamento do material; distancia entre as camadas ou flocos e também com a temperatura.
Pela figura 10, denota-se que a resisténcia elétrica do material ndo sofreu grandes alteracdes
com o aumento de temperatura até 100°C, somente a partir de 250°C que é perceptivel um
notério aumento da resisténcia elétrica do material; acima de 500°C demonstrou
comportamento passivel de atencdo. Essa caracteristica é favoravel para aplicacdo desse
material em altas frequéncias, visto que com a tendencia de aguecimento e perdas por efeito

joule, o material tera pequena variacdo na condutividade.
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Figura 10 - Resisténcia de TizC, T recozido quando submetido a variacdo de temperatura.
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A condutividade do MXene promove absolvigdo de ondas nos espectros de micro-ondas
e em faixas do THz, LI e seus colaboradores durante o periodo de 2018 a 2020, elaboram
estudos aplicando MXene TisCoTx em dispositivos THz, visando compreender o
comportamento eletrénico e 6tico desse material nesse range (LI etal, 2018; LI et al, 2019; LI
et al, 2020).

Nesses estudos o0 autor promove a analise da dindmica dos portadores de carga de uma
folha de MXene com espessura de aproximadamente 16 nm em faixas do Terahertz
spectroscopy (THz). O movimento dos portadores de carga da folha de MXene foram limitados
por potenciais barreiras, comportamento semelhante a sistemas nanocristalinos ou granulares
(L1etal, 2018).

A condutividade do material foi obtida experimentalmente e simulada pelo modelo
numeérico de Drude-Smith, esse modelo apresenta condutividade complexa para folha MXene e
leva em consideracdo possiveis barreiras que possam intervir no movimento dos portadores de
cargas; o autor observou que decorrente da condutividade suprimida em baixas frequéncias,
devido a barreira de interflocos, 0 modelo de Drude-Smith pode ser empregado para calcular a
condutividade complexa, os resultados demonstraram que 0 material apresentou alta
condutividade em frequéncias na faixa de espectroscopia THz e que filmes finos de MXene
obtiveram propriedades favoraveis para aplicacdes de blindagem em EMI, tabela 1 apresenta
as propriedades do movimento de carga obtidas (LI et al, 2018; LI et al, 2019).
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Tabela 1 - Propriedades de mobilidade de carga do MXene.

) mobilidade de
o Tempo de Densidade de carga L
Referéncia . . s carga intrinseca
dispersao (fs) (cm™) 1
(cm™“V™s™)
DILLON et al, 2016 - 3,1 x 10%? 0,9
Ll etal, 2018 6+3 2 x10%1 34
Ll etal, 2019 19+1 2 x 102! 110
LI etal, 2020 40 4 x 102° -

Fonte: Autoria Prdpria

Estudo do MXene no espectro do visivel e proximo a ele indicam permitividade negativa
em comprimentos de ondas acima de 1100 nm, indicando que € um material plasménico em
frequéncias proximas ao infravermelho. O modelo de Drude revela condutividade de 7000 +
2000 S/cm, medicGes de Hall-effect também comprovam a alta condutividade e o
comportamento plasménico em filmes de TizC,Tx com variacdo de espessura entre 13 nm-75
nm (DILLON et al, 2016).

7.3.3 Propriedades Mecanicas

As propriedades mecénicas do MXene sofrem influéncia dos grupos funcionais
presentes na superficie do floco, evidencia-se isso ao comparar 0 modulo de elasticidade obtido
por simulacdo em DFT em que apresenta 502 GPa, mas com 0s resultados experimentais
obtendo em torno de 330 GPa (LIPATOV et al, 2018).

Como pode ser visto pela figura 11, as fortes propriedades mecénicas tornam MXenes
como TisCoTx e NbsC3Tx de grande valia para o emprego em compdsitos, visto que sdo
nanomateriais 2D com processamento em solucgéo e, decorrente do sucesso da implementagéo
de MXene em compdsitos poliméricos, esse nanomaterial contém potencial para aplicacédo
como "fillers" em compositos de matriz metalica (CMM) e matriz ceramica (CMC) (WYATT
etal, 2021).
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Figura 11 - Comparagdo do médulo de elasticidade do MXene com demais 2D materiais.
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Fonte: Adaptado de WYATT et al, 2021

7.4 Aplicacles

Apresentando boas propriedades mecanicas e eletronicas e com processo de fabricacdo
viavel, multiplos autores estdo desenvolvendo estudos nas mais diversas aplicacfes que serao

citadas posteriormente.

7.4.1 Pseudo capacitador

Recentemente, aplicacdo do MXene como pseudo capacitador vem recebendo grande
notoriedade; as dificuldades entorno de pseudos capacitadores envolvem o baixo ciclo de
estabilidade’®, baixa taxa de capacidade?, recorrente de pouca condutividade elétrica e pela
razdo superficie por volume do material utilizado, MXenes surgem como alternativa para a
solucdo desses problemas (BU et al, 2019).

Entretanto, para a construcao de eletrodos baseados em MXene com alta performance,
necessita resolver alguns problemas, como a limitada capacidade de transportes de ions ou a
dificuldade de acesso de sitios ativos na estrutura de nanofolhas empilhadas (BU et al, 2019).

MXenes com estruturas porosas podem ser uma solucdo para esta problematica,
LUKATSKAYA e seus colaboradores (2017) fabricaram uma estrutura tridimensional e porosa

de MXene, estrutura promoveu melhorias no transporte de ions por dois caminhos, caminho

13 Referido como poor cycle stability na literatura
14 Referido como Low rate capability na literatura
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longo pela lateral do eletrodo e curto pela vertical, isso promoveu melhorias em suas
propriedades pseudo capacitavas. Apesar das melhorias, eletrodos porosos de MXene ainda
apresentam desafios como baixa resisténcia a oxidacgdo e resisténcia mecénica (BU et al, 2019;
LUKATSKAYA et 2017).

HU e seus colaboradores (2016) estudaram eletrodos de MXene e TisCoTx imersos em
eletrdlitos aquosos de ions sulfato, tais como H2SO4, (NH4)2SO4 ou MgSOs, e observaram que
a alteracdo no estado de valéncia do elemento Ti, decorrente de ligagcBes/desconexdes nos
grupos funcionais na superficie do MXene, resultam no implemento de pseudocapacitancia do

MXene em eletrolitos acidos.

7.4.2 Aplicacdo em baterias de ions Litio/Sodio.

A alta condutividade proveniente das reagdes oxireducdo dos carbonetos de metais de
transicdo presente no MXene, permite a aplicabilidade de MXene poroso como anodo para
baterias de Litio/Sodio. O transporte idnico nos poros de MXene promove melhorias em
propriedades eletroquimicas do material. REN e seus colaboradores (2016) promoveram a
sintese de um MXene plano com poros, denominado como P-TisC,, quando utilizado como
anodo para baterias de Li-ion, apresentou alta capacidade, acerca de 1250 mAhg*em 0,1 Ce
330 mAhg* e, 10 C, contendo ciclo de estabilidade a longo prazo (BU et al, 2019; REN et al,
2016).

7.4.3 Aplicagbes em EMI®®

Materiais condutores podem refletir ondas eletromagnéticas, decorrente da interacdo das
ondas eletromagnéticas (EM) com os portadores de cargas'® e, logo, adsorvem EM, devido as
perdas condutivas. Portanto, materiais metalicos e com carbono sdo bastantes estudados,
visando, a interferéncia de ondas eletromagnéticas (EMI), porém, a alta densidade dos materiais
e a leveza do carbono em baixas espessuras, dificultam o emprego como escudos EMI e
adsorgcdo de EM. A alta condutividade torna o0 MXene uma alternativa para 0 emprego em
escudos EMI e adsorcdo de EM, entretanto, a densidade do material aumenta com o
empilhamento de camadas de MXene, isso se torna um fator desfavoravel, diminuindo a
adsorcdo de EM (BU et al, 2019).

15 Eletromagnetic Interference
16 carrier charger
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A variacdo da densidade do material pode ser proveniente na sintese de MXene porosos,
possibilitando a optimizacdo da condutividade e dos parametros dielétricos do material,
permitindo a entrada de ondas no interior do material provocando multiplas reflexdes internas,
melhorando a blindagem eletromagnética (BU et al, 2019).

GUO e seus colaboradores (2021) sintetizaram Nanoparticulas de NiFe2O4 para inserir
na superficie de TisC,Tx, visando a elaboracdo de nanocompdsitos para aplicagbes como
absorvedores eletromagnéticos, infere-se desse estudo que a permeabilidade magnética do
TisCaoTy fica aproximadamente em 1,1 em frequéncias de 2 GHz a 18 GHz, ndo foi notado
grande variabilidade da permeabilidade com a insercdo das nanoparticulas (GUO et al, 2021).

CUI e seus colaboradores (2021) estudam a absorcdo eletromagnética de um
metamaterial de MXene composto por um nanorod de ouro. Para isso, ele desenvolve analise
numeérica computacional de trés superficies contendo silicio e MXene, silicio e nanorod de ouro,
por fim, silicio, MXene e nanorod de ouro.

A estrutura contendo apenas silicio e MXene obteve forte absorcéo no visivel com pico
proximo do infravermelho. A estrutura composta de silicio, MXene e nanorod diminuiu a
absorcdo proxima ao infravermelho e aumentou a absor¢do em faixas proximas a azul e violeta,
apresentando pico em 530 nm. Isso decorre devido as reflexdes do nanorod. E possivel notar
estabilidade na absorcdo até proximo do 1.2 um, o que indica que estrutura de MXene /Au
obteve aumento na largura de banda de atuacdo do metamaterial (CUI et al, 2021).

JAKSIC e seus colaboradores (2020) também analisaram em simulacdo, o
comportamento metamateriais compostos por MXene. Para fazer a simulacdo, os parametros
utilizados para a emular a propriedade de permitividade complexa do material foram: w, =
4,21 x 10 rad/s; y = 8,65 x 10 rad/s; w, = 2,30 X 10> rad/s; f; = 6;f, = 3; f3 = 0,2.

O material apresentou trés picos de absor¢cdo em 530 nm, 630 nm e 800 nm com o ultimo
absorvendo quase 100%. A modificacdo na geometria promoveu forte absor¢do em faixas
proximas ao verde e vermelho visivel e proximas ao espectro infravermelho (JAKSIC et al,
2020).

CHAUDHURI e seus colaboradores (2018), pela primeira vez desenvolveram um
metamaterial absorvedor de facil fabricagdo, composto por discos de MXene. O metamaterial
apresentou grande absorcéo em faixas proximas a 1,55 um, possuindo forte absorcéo em faixas
do visivel e proximo ao infravermelho. os filmes fabricados continham espessura de entre 30 -
400 nm (CHAUDHURI et al, 2018).

O autor avaliou as propriedades eletronicas por intermédio de Elipsémetro

espectroscopio de angulo variavel (VASE), contendo um termo de drude para o comportamento
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metélico e dois osciladores de Lorentz para verificar as transi¢6es eletrénicas interbandas. A
permitividade do material revelou polaritons de superficie plasmoénica (SPPs) em faixas
proximas ao infravermelho (CHAUDHURI et al, 2018).

O autor observou que discos de MXene, em A < 1 um, apresentam comportamento menos
metéalico do tipo drude e que sob altas energias se comporta como meio dielétrico com perdas.
Na faixa de 0,4-1,4 um apresentou absorcdo de aproximadamente 85%, a forte absorcédo nessa
faixa é proveniente de grande influéncia de transicdes eletrénicas inter e intrabanda presentes
no material.

Para melhorar a performance do metamaterial, o autor adicionou duas camadas sob o
disco de MXene, sendo estas compostas por alumina (Al>O3) e ouro (Au) com espessuras de 40
e 150 nm respectivamente. As camadas apresentaram melhorias, obtendo em torno de 85-90%
de absorcdo até a banda de 1,55 um (CHAUDHURI et al, 2018).

7.4.4 Sensores piezoresistivos

Devido a processabilidade viavel e alta condutividade do MXene, esse material também
pode desempenhar funcdo como sensor piezoresistivo, para isso 0 material deve diminuir o
reempilhamento de suas nanofolhas. A melhor abordagem para esse emprego, é a integracao de
MXene em substratos porosos, visando melhor propriedades como condutividade do substrato
(BU etal, 2019).

7.4.5 Radiofrequéncia (RF)

SARYCHEVA e seus colaboradores (2018) utilizaram o MXene no desenvolvimento de
dispositivos wireless e radiofrequéncia (RF), sendo estes, antenas dipolo e linhas de transmissao
CPW. As antenas de TizC,Tx apresentaram bom casamento de impedancia com coeficiente de
reflexdo (S11) de -12 dB para antenas produzidas de filmes com espessura do floco de TizCoTx
de 114 nm e -65 dB para antenas de 8 um de espessura de floco. Os ganho obtidos foram 2,11
dB para 8 um e 1,7 dB para antena com 1.4 um, porém, as amostras de menor espessura
obtiveram ganho negativos, isso decorre ao fato da diminuigdo da condutividade com a
diminuicdo da espessura (SARYCHEVA et al, 2018).

Para quantificar as perdas do MXene como material condutor, o autor construiu CPWs
com largura de 1,7 mm e afastamento de 0,5 mm entre as linhas de aterramento. Como esperado,
a atenuacdo aumentou nos CPWs com flocos de menor espessura, sendo que para filmes de 8

um, a atenuacao ficou em aproximadamente 0,3; 0,1 em 1,4 um e 0,5 em 378 nm, resultados
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demasiadamente favoraveis quando comparado com outros materiais com espessura superior
(Figura 12), tais como ouro, cobre e aluminio; tornando o material com grande poténcia para a
construcgdo de dispositivos ultrafinos de RF (SARYCHEVA et al, 2018).

Figura 12 - Comparag&o de desempenho de filmes de MXene e relagfo a outros materiais.
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HAN et al, 2020 desenvolveu antena patch ultrafina de MXene para a atuar no 5G por
fabricacdo de spray coating, as antenas ressoaram nas frequéncias de 5,6 GHz, 10,9 GHz e 16,4
GHz e uma matriz para 28 GHz. Os filmes de MXene nas antenas produzidas continham
espessurade 1 um, 3,2 um e 5,5 um e apresentaram desempenho semelhante a antenas de cobre
com 35 um de espessura (Han et al, 2020).

Ao analisar o MXene como linha transmissao, observou que o material apresentou maior
atenuagdo que o cobre, no entanto, com a espessura significativamente menor e com a
variabilidade minima de 0,01 de atenuagdo, o0 MXene ainda se apresenta como candidato
promissor para aplicac¢oes futuras (HAN et al, 2020).

Sendo aproximadamente 7% mais leve e 15% mais fina a antena com MXene de 5 um,
obteve eficiéncia de 90 % para 5,6 GHz, 92% para 10,9 GHz e 99% em 16,4 GHz, desempenho
semelhante obtido pela antena de cobre. O ganho obtido pela antena de MXene foi inferior que

0 cobre, no entanto, apresentando pequena diferenca numa média de 0,6 dBi (HAN et al, 2020).
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8 METAMATERIAIS

Metamateriais (MTM) sdo uma classe de materiais compositos que apresentam
propriedades que ndo sdo encontradas por materiais naturais. O termo "Metamaterial™ vem do
grego "meta" que significa além do normal, modificado, alterado ou algo avancgado. Esse termo
foi determinado por Rodger M. Walser em 1999, no entanto, no primeiro estudo proposto por
Victor Veselago em 1968, nomeou o material como meio left-handed (KRZYSZTOFIK e
NGHIA, 2019; VESELAGO, 1968; WALSER, 2001).

Dentre as inUmeras aplicacfes de metamateriais, destaca-se camuflagem de submarinos,
lentes com indice de refratividade negativa e aplicacdes para componentes de micro-ondas
como filtros ou antenas compactas e eficientes. Comumente, MTMs sdo aplicados para a
producdo ou melhora de performance de antenas, MTMs podem ser empregados no substrato
ou como componente adicional em antenas (KRZYSZTOFIK e NGHIA, 2019). Modificando a
forma do MTM, tamanho ou geometria, MTMs podem ser usados para absorver, espalhar,
melhorar ou focar campos eletromagnéticos, obtendo altas performances, dependendo do
objetivo proposto (KYAMO, 2022).

A aplicacdo de metamateriais pode ser na forma de célula Unica ou em muitas,
estruturadas como uma matriz, portanto, a etapa inicial é a definicdo da frequéncia de
ressonancia desejada para atuagéo da célula, posteriormente, a analise das propriedades de ¢
€ terr- A construcdo do projeto € baseada em calculos e simulagéo da célula unitaria nos mais
diversos tamanhos, mas de modo geral, o tamanho da célula deve ser muito menor que 0
comprimento de onda de atuacdo (KRZYSZTOFIK e NGHIA, 2019; CUNHA, 2022).

8.1 Propriedades

Materiais convencionais, em que os valores de € e u sdo positivos, apresentam a direcéo
de propagacao normal, seguindo o comportamento de onda refratada em um meio, ou seja, 0
angulo de propagacéo é positivo em relagdo a componente normal. Quando somente ¢ ou u s&o
negativos, a direcdo de propagacdo da onda segue como ondas evanescentes, como pode ser
visto na figura 13 a). Para a situacdo de metamateriais left-handed com ¢ e u negativos, a direcao
de propagacdo e oposta ao vetor de Poynting (Backwards wave) e a onda € refrata no meio com
0 comportamento de reflexdo, como pode ser visto de acordo com a figuras 13 b) (CUNHA,
2022).
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Figura 13 - Comportamento de MTMs.
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Propagacdo de onda reversa

Também pode ser visualizado ao analisar indice de refratividade (N) na equagdo 8.1,
valores de ¢ e u positivos na equacgdo do indice de refracdo, resulta em valores positivos. Pela
equacdo 8.2, valores positivos indicam x puramente real, sugerindo a propagacdo de onda,
enquanto que valores negativos indicam |[k| imaginario, sugerindo supressdao da onda.
Considerando que o MTM analisado contenha valores de ¢ e u negativos, o indice de refracdo
pode apresentar tanto positivo quanto negativo, como indica a equacdo 8.1, nesse caso, N
positivo é aplicado ao vetor de onda, sugerindo propagacédo, e o sinal negativo na equacéo 8.1
possui o sentido fisico de indicar que a propagacao do vetor de onda segue em direcdo contraria
a energia transportada pelo vetor de Poynting (CUNHA, 2022; KRZYSZTOFIK e NGHIA,
2019).

N = \/(_Sr)(_#r) = \/(_1)£r (—Dur = \/(_1)231’.“r = \/(_1)2\/£r.ur = i\/gr.ur (8.1)

O vetor de propagacao pode ser determinado como:
w

Aplicando os valores negativos de u e € nas equacdes 8.3 e 8.4, € observado a inversdo dos

sinais nas equacdes 8.5 e 8.6:



48

k| X E = wuH (8.3)
k| X H = —weE (8.4)
K| X E = —w|ulH (8.5)
k| X H = wle|E (8.6)

Portanto as equacdes 8.5 e 8.6 podem ser reescritas como:

k| X E = sw|u|H (8.7)
k| x H=—sw|e|E (8.8)

onde s representa o termo "handness” e pode ser 1 para um meio convecional e -1 para
metamaterial. € notavel que os valores de € e u ndo apresentam mudanca na direcdao do vetor
de Poynting, indicando que aplicabilidade do vetor de Poynting em materiais convencionais é
semelhante a metamateriais (CUNHA, 2022; KRZYSZTOFIK e NGHIA, 2019).

Alguns modelos sdo empregados para promover analise dos parametros efetivos dos
materiais, O modelo presente em NUMAN e SHARAWI (2013) pode ser utilizado para a
extracdo dos parametros efetivos do metamaterial, através de parametros de espalhamento. Por

esse modelo, a impedéancia de onda pode ser definida como:

1+5,)2—57
7 = i ( 11) 221 (89)
(1—-511)% =535

sendo que os valores de S11 e S21 sdo numeros complexos. Esse modelo também permite a
extracdo de parametros efetivos do metamaterial, por intermédio dos parametros de
espalhamentos obtidos na anélise da célula (NUMAN e SHARAWI, 2013; CUNHA, 2022). o

indice de refracdo pode ser definido como:

1
N =
KoWC

[{[ln(em’cowc)]” + 2mn} — i[ln(ein’cowc)]’] (8.10)7

17 No contexto dessa equacio, m é referente ao modo de ressonancia do guia de onda e ndo a massa do
elétron.
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ao qual e o pode ser determinado como:

521

Z—1 (8.11)
1 - Sllﬁ

elnkowe —

Assim os valores de g.¢¢ € pi.5f efetivos sdo:

Em Cunha (2022) e utilizado outro modelo, ao qual possibilita a obtencdo dos
parametros efetivos analisando os parametros de espalhamento, nimero de onda (k,) e 0

comprimento da célula unitaria (wc) (CUNHA, 2022).

2 =S-S5,
“eff T Zixqwe (1 + S+ 512) (8.14)

2 145, - S, (8.15)
Heff = Zixcqwe (1 — S+ 512)

8.2 Ganho em antenas

Entre as mdltiplas abordagens da utilizagdo do MTM para implementar ganho em
antenas, existe a aplicacdo de matrizes de MTMs com pardmetros de materiais com indice de
refracdo zero '8(ZIM), baixo indice de refragdo °(LIM), £ proximo a zero (ENZ) °ou negativo
(ENG) e u proximo a zero? (MNZ) ou negativo (MNG) (ESMAIL et al, 2022).

Ressoadores de anéis divididos (SRR) 2% um dos mais aplicados MTMs para a obtencgéo
u negativo, essa célula é composta por dois aneis separados por vazios entre eles, esse vazio
tem a funcdo de capacitor, enquanto que 0s aneis atuam como indutores. Esse MTM ¢é
semelhante a um circuito LC, podendo apresentar formato circular ou quadratico (Figura 14).

Para adquirir propriedade de MTM duplo negativo 2(DNG), ao qual apresenta ¢ e u negativos,

18 Zero-Index Materials

19 |_ow-Index Materials

2 Epsilon-Near-Zero

21 Mu-Near-Zero

22 gplit Ring Resonator (SRR)
23 Double Negative Materials
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SRRs sdo combinandos com Wire ou Rods metalicos (KRZYSZTOFIK e NGHIA, 2019;
CUNHA, 2022).

Figura 14 - Exempla de SRR com o formato quadratico.

Fonte: Autoria Propria

Apesar de ndo ser um Vviés de regra, essas estruturas geralmente sdo empregadas como
matrizes acima do patch de antenas de baixo perfil, também chamados superstratos. No entanto,
pode se acrescentar células de MTMs ao redor do material ressonador da antena (ESMAIL et
al, 2022; KRZYSZTOFIK e NGHIA, 2019).

A lei de Snell ajuda a explicar como a variacdo na direcdo da onda em um meio pode
implementar ganho para uma antena de baixo de perfil. Se uma onda que esta atravessando o
ar (N = 1) incidindo com angulo 8 em MTMs ZIM ou LIM (N = 0), a onda refratada no MTM
saird com mesmo angulo que a dire¢cdo normal. Logo, o ganho induzido é decorrente da
mudanca de fase da onda que ap06s sair do meio, serd proximo ou igual a zero, esse

comportamento pode ser visto na figura 15.
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Figura 15 - Ondas incidindo em MTM com indice de refracdo préximo ou igual a zero (ZIM).
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Esse mecanismo da lei de Snell também pode ser visualizado para MTMs ENZ e MNZ,
pois, pela equacdo 8.1, qualquer valor de zero na permitividade ou permeabilidade ira resultar
em N = 0, visto que o produto do maltiplo de zero € zero. A diferenca entre os tipos de MTMs
é que o valores de permitividade e permeabilidade podem interferir com o casamento de

impedancia com ar, resultando em perdas de ganho.



9 MODELAGEM E SIMULACAO

Neste capitulo sera descrito as etapas de modelagem aplicadas em simulacdo. Para a

realizacdo desse estudo, foram utilizados os softwares Matlab para a tabulacdo de dados e os

modulos de Radiofrequéncia e Otica do COMSOL multiphysics.

Os procedimentos foram realizados no computador pessoal do autor, contendo

especificacBes de acordo com o quadro 1:

Quadro 1 - Especificacdes do computador utilizado para a realizacdo das simulagdes.

Processador
Modelo Frequéncia Nucleos
Intel(R) Core (TM) i3-10100F 3,6 GHz 4 nucleos

Unidade de processamento grafico (GPU)

Modelo

Memodria de video

Frequéncia de atuacéo

NVIDIA GeForce GT 1030

2048 MB

1253 MHz

Memoria de acesso aleatério (RAM)

Modelo Memodria Frequéncia de atuagéo
Crucial Ballistix Sport LT
16384 MB 2666 MHz
2X8GB
Unidade de disco
Modelo Memoria Tipo de unidade
ST1000DM010-2EP102 932 GB HD (Hard disk)

Sistema operacional

Edicéo

Arquitetura

Compilacdo

Windows 10 Pro

64 bits

19045.2486

Fonte: Autoria préopria

O presente estudo € estruturado nas seguintes etapas:

1. Busca de referencial tedrico acerca de teoria de antenas e metamateriais, conseguinte de

busca de referencial para selecdo do material e revisdo do material, sendo que o material

selecionando foi carbeto de titanio TisCoTx.

2. Construgdo do modelo numérico abordando as propriedades éticas desse material para a

construcdo da modelagem em softwares comerciais de simulagao.

3. Elaboracéo de simulacdes para conhecimento do software e determinacéo das condicdes de

contorno a serem aplicadas.

4. Simulacdo e otimizacdo do projeto baseado na teoria de antenas e no estudo acerca do

material selecionado.
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5. Pos-Processamento e anélise dos resultados.

A nomenclatura adotada para identificar as simulacdes foram: Metamaterial com
TizC2Tx modelo por Drude-Smith (MTM DS), o equivalente para Drude-Lorentz é (MTM DL);
Antena Patch simulada com TizC,Tx modelado por Drude-Smith (ADS) e por Drude-Lorentz
(ADL); por fim, a nomenclatura adotada para as simulagbes de antenas com metamateriais

foram ADS MTM para Drude-Smith e ADL MTM para Drude-Lorentz.

9.1 Analise numérica das propriedades do TisC2Tx.
9.1.1 Permitividade

As propriedades utilizadas para analise do material foram a permitividade complexa e a
condutividade; para a construgédo dessas propriedades foram utilizados os modelos numéricos
de Drude-lorentz e Drude-Smith. Os dados utilizados para modelagem foram extraidos dos
estudos de CHAUDHURI et al (2018), JAKSIC et al (2020) e de LI et al, dentre 2018, 2019 e
2020.

Li em seus trabalhos promoveram a analise da condutividade do TisC,Tx através de
espectroscopia THz no dominio do tempo para nanofolhas que variavam de 15, 30 a 35 nm em
um range de 0,2 a 2 THz, em seus trabalhos sdo aplicado o0 modelo de Drude-Smith (DS) para
a obtengdo de condutividade complexa e posterior modelagem numérica em simulacdes, 0s
resultados entre 0 modelo e os dados experimentais apresentaram congruéncia como pode ser
visto pela figura 16 (Li et al, 2018; Li et al, 2019; Li et al, 2020;).

Figura 16 - Condutividade de filmes de TisC, Ty obtida experimentalmente comparadas com o modelo de Drude-
Smith ao decorrer dos estudos de Li. a) Parte Real; b) Parte imaginaria.

a) r - -ExpLietal, 2018 (16 nm) | ——DS Liet al, 2018 (16 nm) - = “ExpLietal, 2018 (16 nm) | ====DS Li et al, 2018 (16 nm)
5000- Exp Liet al, 2019 (25 nm) | ===DS Li et al, 2019 (25 nm) b) Exp Li et al, 2019 (25 nm) | === DS Li et al, 2019 (25 nm)
r - -ExpLietal, 2020 (30 nm) | =DS Li et al, 2020 (30 nm) 0 = « =Exp Lietal, 2020 (30 nm) | =——DS Li et al, 2020 (30 nm)
4000+ 2200
$ 3000 T 4004
Y Y
d g
® . b 6007
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0oL — : 1200 ——— : : ‘
0,5 1,0 1,5 2,0 2.5 0.5 1,0 1.5 2,0 2,5
f(THz) f(THz)

Fonte: Autoria Prdpria
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CHAUDHURI et al (2018) promove a anélise de filmes de MXene com espessura de 30
e 400 nm utilizando um Elipsémetro espectroscopio de angulo variavel (VASE) atuando na
faixa de 0,4 a 2,5 um (120-750 THz) contudo, a propriedade analisada € a permitividade
complexa do material (CHAUDHURI et al, 2018). Estudos como JAKSIC et al (2020),
retrocitando o capitulo 7, propde as constantes a serem empregadas para modelo de Drude-
Lorentz (DL) para uma folha de 30 nm, essa monografia promove suaves alteracdes em seu
modelo numérico para o emprego em faixas entre 0,1-10 THz. O quadro 2 apresenta os dados
proposto nessa monografia, adjunto com dados presente nas referéncias (JAKSIC et al, 2020;
CHAUDHURI et al, 2018).

Quadro 2 - Dados utilizado para o calculo dos modelos.
JAKSIC et al, 2020

fj w, W, y Espessura
f1 f2 f3 (rad/s) (rad/s) (rad/s) (nm)
6 3 0,2 4,21 x 10%° 2,3x 1015 8,65 x 1014 30

Esse estudo

fi w, w4 w, Y Y2 Y3 Espessura
fa fa fa (rad/s) (rad/s) (rad/s) (rad/s) (rad/s) (rad/s) (nm)

421 2,3 8,15 8,65 1,12 7,28
8 0,35 0,2 30
x 1015 x 1015 x 1015 x 101 x 1018 x 1015

CHAUDHURI et al, 2018

f wy w4 W, 14 Y2 Y3 Espessura
! ©V) V) V) @V) ©V) @V) (nm)
fo | 2] s 3.9 1,549 5,362 0,298 074 479 400

0,901 | 5,21 | 190,97

Esse estudo

fi @p Wy W, Y Y2 Y3 Espessura
! (rad/s) (rad/s) (rad/s) (rad/s) (rad/s) (rad/s) (nm)
fi | f2 ] fs 5,92 2,35 8,146 | 4,527 1,124 7,277

400

7,501 | 0,4 0,2 x 1015 x 1015 x 1015 x 101% x 1015 x 1015

Fonte: Autoria Propria

Aplicando esses dados na equacdo 9.1 é obtido o valor de permitividade pelo modelo de

Drude-Lorentz.
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M

2
W
£ = Ep t+ J; (9.1)
j

2 _ 24 i
— wy; — W + ifjw

Para mensurar e extrair os dados, o modelo foi construido no software Matlab, ao qual
0 nucleo do codigo para flocos de 30 nm e 400 nm pode ser visualizado a seguir. O codigo esta

disponivel no apéndice B.

30 nm - Esse estudo

d model30=el+ ((wp2.%2) ./ (- (w."2)-i*gamma p.*w) )+ (e2* (wp2.%2) ./ ((W2.7°2) - (w."2)~
i*gamma y2.*w))+ ((wp."2) (W32 = (w."2) —-i*gamma y3.*w));

400 nm - Esse estudo

d model400=elc+t ((wp2."2)./(-(w."2)-1i*gamma p.*w))+(e2c.* (wp2."2) ./ ((W2.72) - (w."2)~
i*gamma_ y2.*w) )+ (e3c.* (wp2."2) L ((w3.h2) = (w."2) —-i*gamma y3.*w));

Através desse codigo é possivel comparar esse modelo com a anéalise proposta por
JAKSIC et al (2020) e com os dados experimentais de CHAUDHURI et al (2018), esse

comparativo ¢ apresentado na figura 17.

Figura 17 - Permitividade para folhas de 30 nm de espessura. a) parte real; b) parte imaginaria.

B Experimental por CHAUDHURI et al, 2018
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Fonte: Autoria préopria
Infere-se que o modelo proposto nessa monografia apresentou boa precisdo na faixa de

500-1500 nm, representando os picos de polarizacdo elétrica presente em aproximadamente



56

750 nm, no entanto, a precisdo foi diminuindo com o aumento do comprimento de onda
(FUJIWARA, 2007).

Contudo, como pode ser visto na figura 18, o célculo da permitividade por Drude-
Lorentz para espessura de 400 nm apresentou boa precisdo, também pode ser visualizado que
0 modelo de Drude-Smith contém resultados com relativa aproximacao, no entanto, o modelo
DS ndo demonstra o pico de polarizacao elétrica que é proveniente do termo de Lorentz presente
na equacdo 9.1 (FUJIWARA, 2007). Infere-se que essa relativa aproximacao entre os modelos,
é indicativo de que ambos os modelos estdo apitos para a modelagem do material em softwares

de simulagéo.

Figura 18 - Permitividade para folhas de 400 nm. Os valores em azul sélido e azul tracado foram obtidos pela
equacdo 9.1, utilizando os dados relatados no quadro 2.

=  Exp CHAUDHURI et al, 2018 (400 nm) o Exp CHAUDHURI et al, 2018 (400 nm)

DL CHAUDHURI et al, 2018 (400 nm) = =DL CHAUDHURI et al, 2018 (400 nm)
=—DS CHAUDHURI et al, 2018 (400 nm) = =DS CHAUDHURI et al, 2018 (400 nm)

IO T T T 30

0- 25

-10-
20

20-
. 15 =
w _30_ w
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40 -
50" B
-60 - -0
500 1000 1500 2000 2500

A (nm)
Fonte: Autoria propria

A espessura do material foi o principal critério para a decisdo de abordar ambos 0s
modelos, visto que trabalhos de CHAUDHURI et al (2018) e LI et al (2020) promoveram a
producdo de filmes com espessura de 30 nm, viabilizando a comparacdo entre os modelos
através de propriedades obtidas, uma vez que em concordancia com as equacdes 6.40, 6.48 e
6.53, 0s modelos apresentam propriedades congruentes, tais propriedades como frequéncia de

plasma (w,) e taxas de espalhamento (y), e de acordo com as equagdes 6.37 e 6.40, sdo

propriedades proporcionalmente correlacionadas com a mobilidade e densidade do portador de
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carga. Portanto, propriedades de w,, e y obtidos em CHAUDHURI et al (2018) para folhas de
30 nm e 400 nm foram aplicadas para o modelo de Drude-Smith.

O modelo de Drude-Smith foi selecionado devido a sua precisdo para emular a
condutividade do material, levando em consideracdo as interferéncias das condicdes estruturais
do material, ao qual promove a supressdo da mobilidade de carga devido a presenca de
nanofloco no filme, diferentemente do modelo de Drude-Lorentz que no THz gap o termo de
Drude ¢ predominante, logo, a teoria de movimentagdo eletronica como “Gas de elétrons”
atravessando sem meios para suprimir a condutividade é mais influente nessa faixa (Li et al,
2019; COCKER et al, 2017; CHEN et al, 2019; FUJIWARA, 2007).

No mais, como pode ser visto em LI et al (2018):

It should be noted that such complex conductivity spectra cannot be well-reproduced
by the Lorentz conductivity model used to describe plasmon- and phonon-related
effects, as frequency-dependent negative imaginary conductivity in the Lorentz
model is accompanied by a significant dispersion in the real conductivity component
(L1etal, 2018)

Logo, infere-se que o modelo Drude-Lorentz é viavel para a analisar o comportamento
plasmoénico do material na faixa do THz gap, no entanto, nesse espectro as partes real e
imaginaria da condutividade apresentam dispersao significativa. Entretanto, CHEN em seus
colaboradores (2019), ao analisar polimeros condutores, demonstrou que o modelo de Drude-
Lorentz contém grande precisdo para analise da propriedade de permitividade nessa faixa
(CHEN et al, 2019; Li et al, 2018).

Também é importante recorda que, de acordo com o que foi discutido no capitulo 7,
flocos de baixa espessura apresentam menor “propriedade metalica” e pode se comportar como
semicondutor com a elevacgéo de energia, isso resultaria em maiores perdas em aplicacGes de

RF como em antenas, que € objeto desse estudo.

9.1.2 Malha

Quando se analisa espessura, é importante levar em consideracao a construgdo da malha,
que é influenciada pelas dimensGes do projeto, pois, como a espessura do material é
fundamental para a simulacdo de suas propriedades, negligenciar a espessura em modelos de
casca acaba sendo ineficaz para representar o comportamento do material em simulacdo, logo,
sabendo que a faixa utilizada para atuacéo da antena é de 0,1-10 THz (THz gap) e que nessa

faixa, pela equacdo 5.1, antenas apresentam dimensdes dentre 10 a 1000 um, haveria a
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necessidade da construcdo de malhas robustas para que a simulacdo contenha precisdo
adequada.

Para maior compreensdo, se levar em consideragdo apenas 1 elemento de malha na
forma de tetraedro, esse elemento, para que ele ndo se torne um elemento grosseiro e distorcido
que promoveria erros numéricos a simulacdo; suas dimensfes seriam limitadas a valores
proximos a sua espessura, consequentemente, resultando em uma malha robusta.

Quantificando isso, uma malha com limites de tamanho de elementos definido como:
minimo de 450 nm e méximo de 900 nm apresentam em torno de 1 milhdo de elementos em
unidade swerkness, enquanto que a capacidade computacional disponivel para o computador
do Quadro 1, consegue lidar somente 200 mil swerkness, é importante ressaltar que o tamanho
de elemento minimo ideal, deveria ser de 100 nm, que resultaria em uma malha muito mais
robusta que essa. A figura 19 apresenta a distor¢cdo de um elemento com espessura de 30 nm ao
aumentar o limite de tamanho do elemento, sem modificar a espessura. infere-se que a partir de

450 nm o elemento apresenta grande distorcao que pode provocar imprecisdo aos resultados.

Figura 19 - Deformagdo de um elemento de 30 nm de espessura.

a) 30 nm h) 60 nm c)100 nm

d) 450 nm

i S—
e) 600 nm

Fonte: Autoria propria

9.1.3 Condutividade

Portanto, decorrente da dificuldade de anélise em simulacdo e da desvantagem obtida
em termo de condutividade com a diminuicdo da espessura, o filme de TizC,Tx com espessura
de 400 nm, proposto por CHAUDHURI et al (2018) foi utilizado para as simula¢des. Contudo,
essa espessura ndo contém material experimental na faixa do THz gap para fins comparativos,
portanto, para a modelagem desse material, primeiramente, foi construido o modelo para a folha
de 30 nm — que contém aparato comparativo presente nos estudos de LI - e posteriormente, foi
construido o modelo para folhas de 400 nm.

Sabendo que pelo modelo de Drude-Smith a condutividade pode ser obtida por:
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(@) = —20 (1+ “a ) 9.2)

1 - inDS 1 - inDS
Aplicando a equacédo 6.54 em 6.34 é obtido:
O-O = gongDS (93)

A equacdo 9.3 é fundamental perante a auséncia das constantes m* e N, para as folhas
de 400 nm. Considerando 7,5 = 2m/y, ¢; = —0.75 que é parametro obtido por LI et al, 2020
e aplicando 9.3 em 9.2, é possivel obter a condutividade complexa por Drude-Smith, utilizando
os dados de presentes no estudo de CHAUDHURI et al (2018). Os valores obtidos para filmes
de 30 nm sdo apresentados na figura 20, enquanto que o ndcleo do codigo (Apéndice B)

utilizado nesse modelo pode ser observado abaixo:

Condutividade Drude-Smith em S/cm

M=e*Tds./ (mi) ;

sigma0=(N.* (e.”2) .*Tds) ./M;

sigmap2=1+(c./ (1l-i*w.*Tds)) ;

sigma=(sigmal./ (1-i*w.*Tds)) .* (1+(c./(1-i*w.*Tds)));

Figura 20 - Condutividade por Drude-Smith para folhas de 30 nm.
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Fonte: Autoria propria

Considerando que as espessuras propostas nos estudos de LI e seus colaboradores
apresentavam margem de erro de +5 nm e que a sintese do material promove grande
interferéncia na condutividade, os resultados da figura 20 apresentam boa congruéncia, visto

que estdo dentro do parametro para folhas de 25-30 nm.
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Os resultados da figura 20 s&o de suma relevancia para a validacdo do modelo, visto que
os dados obtidos para o filme de 400 nm também sera submetido ao mesmo modelo, contudo,
sem aporte experimental no THz gap para comparar. A figura 21 representa os resultados de

condutividade para folhas de 400 nm de TisC,Tx em comparagao com a literatura.

Figura 21 - Comparacdo da condutividade calculada para 400 nm e comparagdo com a literatura.
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_ | DS Li et al, 2020 Dillon et al, 2016

25000 — =DL esse estudo DS esse estudo

20000
g 15000
]
~
2
b 10000 -

2000 W

f(THz)

Fonte: Autoria préopria

Como pode ser visualizado pela figura 21, os valores calculados estdo dentro do
parametro visualizado na literatura, portanto, aptos para ser empregados em simulagéo.

E importante reiterar que a proposta desse estudo é analisar 0 comportamento do
material no espectro do THz, por isso, ndo foi considerado os valores constantes obtidos na
literatura, ao qual esta presente na figura 21, representando os estudos de DILLON et al (2016),
MATHIS et al (2021) e SARYCHEVA et al (2018).

Ainda acerca desse argumento, para analisar o comportamento do material submetido a
determinada frequéncia, a permitividade é um parametro fundamental, e como pode ser visto
pela figura 7, € é a propriedade que apresenta maior discrepancia ao comparar 0s modelos, esse
comportamento também é visualizado ao analisar a figura 22 que analisa a permitividade obtida

entre os modelos para filme de 400 nm (CHEN et al, 2019).



Figura 22 - Comparag8o da permitividade entre os modelos.
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Infere-se pela figura 22 que a permitividade do modelo Drude-Lorentz apresenta

comportamento metalico, semelhante ao exposto por FUJIWARA (2007), enquanto que a

permitividade obtida por Drude-Smith apresenta tendéncia de maior polarizacdo dielétrica. A

fim sanar davidas, ambos os modelos foram empregados para simulagéo.

9.2 Projeto de antena patch

O projeto foi construido através dos softwares Matlab e pelo mddulo de RF do

COMSOL multiphysics, o apéndice A apresenta o codigo utilizado para o desenvolvimento das

dimensdes do projeto, A fisica e as condicdes de contorno foram definidas no COMSOL sendo

elas, respectivamente: Electromagnetic Waves, Frequency Domain; Perfectly Matched Layer,

Far-Field Domain e Lumped Port na face entre o plano terra e a microfita (figura 23 b)). Foi

utilizado o Direct Solver: MUMPS para a realizac¢ao dos calculos.

Figura 23 - a) Condigéo de contorno PML, em azul claro, em verde claro esta a condicdo de contorno far-field.
b) Modelo de antena patch simulada.

Lumped Port

Fonte: Autoria propria
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O material definido para o substrato foi Silica Glass de N = 1,45, presente na biblioteca
do software; como ressonador e plano terra foi definido TizC,Tx MXene com 400 nm de
espessura. A permitividade complexa e a parte real da condutividade foram selecionados para
representar o material na construcdo do modelo, a escolha da parte real da condutividade é
referente ao fato de que o software ndo interpreta o valor imaginario da condutividade
complexa, portanto, para melhor representacdo do material em frequéncias no THz gap, a
permitividade complexa foi selecionada, pois, como indicado pela equacgdes 6.13 a 6.19, por
intermédio da permitividade a parte imaginaria da condutividade pode ser interpretada
fisicamente (EPISKOPOQU et al, 2012).

As dimens6es foram definidas de acordo com as equacdes 5.2 a 5.8 e foram otimizadas
para maior casamento de impedancia na frequéncia ressonante, a tabela 2 apresenta as

dimensGes da antena.

Tabela 2 - Dimens0es das antenas simulada em micrometros.

Dimensdes da antena

W (um) L(um) Wg(@um) Lg(um) wg(um) Lgf@um)  h(um) hy, (um)
30 21 75 52,5 3 12 3 0,4

Fonte: Autoria Propria

9.3 Projeto de metamaterial

Para a construcdo do metamaterial, foi levado em consideracéo a simulacdo elaborada
por CHAUDHURI et al (2018). Em seu estudo, ele promove a simulagdo de TisC, Ty, portanto,
0s parametros utilizados na simulacdo também serdo aplicados nessa monografia. As
simulacdes ocorreram no software COMSOL multiphysics utilizando o modulo de 6tica; ao
todo foram feitas duas simulagdes, utilizando Drude-Lorentz e Drude-Smith como modelos
para determinar as propriedades do material. A figura 24 apresenta o resultado comparativo

para a defini¢do da condicdo de contorno em relacdo a literatura consultada.
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Figura 24 - Comparativo entre simula¢do desse estudo com a literatura.
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As condicBes de contornos e fisica utilizadas foram: Electromagnetic Waves, Frequency
Domain; Perfectly Matched Layer; Scattering Boundary Condition, Port 1: periodic floquet on,

Port 2: periodic floquet off.

Figura 25 - a) Condicéo de contorno PML; b) Condicao de contorno scattering (editar para colocar as portas)

Scattering Boundary

Fonte: Autoria propria
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Figura 26 - Dirego da periodicidade definida para as portas floquet.

Fonte: Autoria Prdpria

O modelo de metamaterial simulado foi SRR com plano terra na base ao invés de uma
pequena fita ao centro, essa substituicdo ocorre por causa do custo computacional. Elucidando,
células de metamateriais podem ser aplicadas acima ou aos lados da antena, contudo, em ambos
as situacOes o custo computacional é elevado, portanto, para diminuir a quantidade de células
presentes na antena, o metamaterial foi colocado acima do substrato, ao redor da plagqueta da

antena, sobre a influéncia do plano terra da antena, como pode ser visualizado pela figura 27.

Figura 27 - Antena patch com MTM ao redor do ressonador, proposta nesse estudo.

Fonte: Autoria prépria

As dimensbes do projeto serdo apresentadas pelas equacgdes 9.4 a 9.6, para a
determinacdo das dimens@es do projeto foram utilizadas as ferramentas de otimizacdo do

software, determinando um tamanho inicial de célula wc, apds isso toda a geometria foi
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confeccionada baseado nesse tamanho que representa A/24. Para uma célula com dimensdes

de wec = 17,5 um:

" _ wc L _ wc
mtm — 1’2 » Emtm — 2,2 (9'4)
w2 = Wintm 12 = Wintm (9.5)

1,3’ 1,4
g=w2/8 (9.6)

Por essa abordagem, foi possivel otimizar todo o tamanho do metamaterial de acordo

com a figura 28, apenas modificando a dimenséo da célula unitaria wc.

Figura 28 - Geometria SRR definida pelas equagdes 9.4 a 9.6.

Wntin .
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Fonte: Autoria propria
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10 RESULTADOS E DISCUSSAO
10.1 Metamaterial
10.1.1 Permitividade e Permeabilidade

A figura 29 a) apresenta a permitividade e permeabilidade real efetiva do MTM,
enquanto que a figura 29 b) apresenta a parte imaginaria, infere-se que na faixa de 1-3 THz o
MTM se comporta como meio ENG e a partir de 3-6 THz se torna meio MNG com
permitividade préximo de zero (ENZ), novos picos e comportamento ENG pode ser visualizado
a partir de 7,5-9 THz. A parte imaginaria da permeabilidade representa perda do meio
magnético (LEE e CHOI, 2021). A figura 29 b) denota acentuada perda durante a faixa de 3,2-
3,5 THz. No entanto, pela figura 29 a), a faixa de 3-6 THz representa uma faixa de atuacao e o

comportamento da antena com MTM nessa faixa sera observado.

Figura 29 - Permeabilidade e permitividade. a) parte real, b) parte imaginéria.
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Fonte: Autoria Propria

10.1.2 Absorbancia e Reflectancia

A figura 30 apresenta a absorbancia e reflectancia do MTM, denota-se alta absorbéancia
entre 6-7 THz e elevada reflex@o de 3-4 THz. Elevada absorcéo ¢ indicativo de faixa de atuagdo
do MTM como absorvedor de ondas EM, podendo o MTM se comportar como escudo
eletromagnético, a influéncia dessa faixa na antena com MTM deve ser observada (JAKSIC et
al, 2020; CUI et al, 2021). De modo geral, os resultados apresentaram forte congruéncia entre

si, logo, a variacdo do modelo ndo apresentou grandes alteracdes entre os resultados obtidos,
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significando menor margem de erros, caso apenas um dos modelos contenha valores préximos

ao experimental para uma folha de 400 nm.

Figura 30 - Absorbancia e reflectancia; linhas sélidas MTM DS e linhas pontuadas MTM DL.
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Fonte: Autoria Prdpria

10.2 Antena patch e Antena patch com MTM
10.2.1 Parametro de espalhamento

As figuras 31 e 32 apresentam o parametro de espalhamento S11 em dB, denota-se que
as antenas simuladas apresentaram trés frequéncias de ressonancia em proximidades de 3-4,5-
6,5 THz, percebe-se também que a adicdo de MTM na estrutura ndo promoveu drésticas
alteracdes em termos de largura de banda e frequéncia de ressonancia, no entanto, as antenas
ADL e ADL MTM apresentaram maior reflexdo em frequéncias no modo fundamental,
proximas a 3,2 THz, enquanto que as simulacdes de ADS e ADS MTM, apresentaram menor

reflexdo no modo fundamental, sendo esse 0 modo de ressonéncia predominante nessas antenas.
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Figura 31 - Pardmetro de espalhamento para TisC,Tx modelado por Drude-Smith.
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Fonte: Autoria Propria

A tabela 3 apresenta os dados obtidos para as antenas com Ti3C,Tx modelado por Drude-

Smith.

Tabela 3 - Tabela com os resultados de ADS e ADS MTM.
Parametros ADS ADS MTM

Frequéncia de Ressonancia
(THz2)

Espalhamento S11 (-dB) 36,478 15422 22,517 28,5 16,27 24,38

Largura de Banda (GHz) 527 494 1094 520 464 1122

Fonte: Autoria Prdpria

3,205 4,712 6,715 3,2 4,72 6,72

Ao analisar a largura de banda em termos percentuais (%BW), foi possivel notar maior
largura de banda para a frequéncia de 3,2 THz na antena ADS, representando um total de 16,44
% de %BW, enquanto que na faixa de 6,715 THz, %BW foi de 16,3 %.

Com o incremento de MTM foi possivel observar aumento de 0,4% de %BW para
frequéncia 6,72 THz obtendo 16,7%, as demais frequéncias de ressonancia obtiveram
diminuicdo de 0,15 % (16,25%) e 0,68 % (9,83%), respectivamente, para as frequéncias de
aproximadamente 3,2 THz e 4,72 THz; pela figura 30 € possivel notar que o aumento de largura
de banda esta atrelado a forte absorbancia do MTM na faixa de 6-7 THz.

A seguir serd analisado os resultados para as antenas com TizC2Tx modelado por Drude-

Lorentz, de anteméao, pela figura 32, é possivel notar maior reflexdo em ~ 3,2 THz do que em
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~ 6,7 THz e que 0 MTM né&o proveu grandes mudancas nesse aspecto, provendo 6,6 THz como

frequéncia de maior ressonancia.

Figura 32 - Pardmetro de espalhamento para TisC,Tx modelado por Drude-Lorentz.
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Fonte: Autoria Propria
Tabela 4 - Resultados de ADL e ADL MTM.
Parametros ADL ADL MTM
Frequéncia de Ressonancia
3,167 4,607 6,606 3,15 4,65 6,6
(THz2)
Espalhamento S11 (-dB) 27,968 14,558 36,613 23 15,233 30,805
Largura de Banda (GHz) 543 726 1443 587 833 1516

Fonte: Autoria Propria

De acordo com a tabela 4, é perceptivel que em faixas proximas ao 3,2 THz, a largura

de banda da antena ndo obteve grande alteracdo com a mudanga da modelagem do TizC,Tx para
Drude-Lorentz obtendo 17,14%, no entanto, nas faixas = 4,5 THz (15,76%) e = 6,7 THz
(21,84%) é possivel perceber aumento de largura de banda em relacdo as simulacdes ADS e
ADS MTM, pois em 4,6 THz e proximidades, foi notado o aumento de 5,28% de %BW,

mudanca semelhante pode ser visualizada em faixas proximas a 6,6 THz, ao qual teve aumento

de 5,54 % em relagdo ao modelo anterior, esse aumento de %BW pode ser referente ao

comportamento metélico do TisC,Tx proposto pelo modelo de Drude, pois, retrocitando o

capitulo 6, 0o modelo de Drude-Lorentz ndo suprime a parte de Drude em frequéncias entre 1 a

10 THz e ainda acerca desse capitulo, pela figura 7, a permitividade é o principal valor que
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altera entre os modelos, percebe-se também pela figura 22 no capitulo 9 que os valores do
modelo de Drude-Lorentz para o filme de 400 nm de TizC,Tx apresentaram permitividade
negativa, comportamento visualizado em metais como ouro, prata e cobre (CHEN et al, 2019;
PANDEY etal, 2016; ZOU, 2013; BLANCHARD et al, 2012; TUKMAKOVA et al, 2020).

Analisando a adi¢do do MTM na superficie da antena ADL, é possivel perceber aumento
%BW ao custo de maior reflexdo em frequéncias de 3,15 THz, pois, como pode ser visualizado
na figura 32, adjunto do aumento de 1,49% (18,63%) de %BW, contém o aumento de -27,968
dB do parametro de espalhamento para -23 dB, aspecto semelhante € visto em 6,6 THz, adjunto
do aumento de 1,13% (22,96%) tem o aumento de -36,613 para 30,805 dB, somente 4,65 THz
que conteve diminuicg&o da reflexdo em -14,558 para -15,233 dB.

De modo geral, as antenas foram efetivas em ressoar na faixa do THz gap e apresentaram
largura de banda coerente com o que foi exposto pela literatura, O quadro 3 compara 0s

resultados obtidos desse estudo com diversas antenas encontradas na literatura que atuam no

gap do THz.
Quadro 3 - Comparativo de dados obtidos com literatura.
Frequéncia de Ressonancia )
Nomenclatura %BW Referéncia
(THz)
VISHWANATH et al,
CPDRA 3,53 18,41
2022
NoGNR-PBG 3,984 4,227 SOUZA, 2021
Graphene SIW G3 4,67 21,84 ALOUI et al, 2022
) ) VIJAYALAKSHMI et
Microstrip Array 3,2 1,875
al, 2021
Dual-Port MIMO
1,82 6,06 VARSHNEY et al, 2019
Antenna

ADS 3,205 16,44 Esse estudo

ADS MTM 3,15 16,25 Esse estudo

ADL 3,167 17,14 Esse estudo

ADL MTM 3,15 18,63 Esse estudo

Fonte: Autoria Prdpria

E importante frisar que nem todas as antenas apresentadas no Quadro 3 sdo antenas de
baixo perfil e em muitas delas foram implementadas técnicas, como o substrato PBG, para

fomentar aumento de performance.
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10.2.2 Distribuicdo de Campo

Como exposto pelo parametro de espalhamento, as antenas apresentaram multiplas
frequéncias ressonantes, essas frequéncias sdo indicios de radiacdo espuria ou de modos em
outras ordens, sendo que radiacao espuria € uma desvantagem nesse tipo de antena. Através dos
gréficos de distribuicdo de campo é possivel identificar qual € modo fundamental da antena e
quais os modos espurios, as figuras 33, 34 e 35 irdo apresentar a distribuicdo do campo elétrico
(E) e os modos ressonantes das antenas nesse estudo (BALANIS, 2014, v.2; CUNHA, 2020).

Figura 33 - Distribuicdo de campo no modo fundamental TM10 para as antenas a) ADS; b) ADL; ¢) ADS MTM

e d) ADL MTM.
MV/m MV/m
a) A 153 b) A 142
3.205 THz Distribuigdo do campo elétrico E 0.5 3.1671 THz Distribuigdo do campo elétrico E 0.5
0.45 0.45
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" 0.3 0.3
0.25 0.25
0.2 0.2
0.15 0.15
0.1 0.1
0.05 0.05
V¥ 6.03x107° ¥ 5.51x107
MV/m MV/m
A 131 d) A 136
3 2THZ Distribuicao do campo elétrico E 0.3 3.15THz Distribuicdo do campo elétrico E 0.3
0.25 0.25
0.2 0.2
0.15 0.15
0.1 0.1
0.05 0.05
¥ 7.31x10™ ¥ 8.41x10™

Fonte: Autoria prépria
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Figura 34 - Distribuicdo de campo no modo TMO02 para as antenas a) ADS; b) ADL; ¢) ADS MTM e d) ADL

MTM.
MV/m MV/m
a) A13 b) A127
4.7125 THz Distribuicao do campo elétrico E 0.6 4.6076 THz Distribuicdo do campo elétrico E 0.5
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Fonte: Autoria prépria

Figura 35 - Distribuicdo de campo ho modo TM20 para as antenas a) ADS; b) ADL; ¢) ADS MTM e d) ADL

MTM.
MV/m MV/m
a) A 136 b) A 115
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0.3 6.6 THz Distribuic&o do campo elétrico E 0.3
0.25 0.25
0.2 0.2
0,15 0.15
0.1 0.1
0.05 . 0.05
¥ 8.51x107* V¥ 1.1x1073

Fonte: Autoria préopria
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Ao verificar as figuras 33, 34 e 35 e consultar a literatura, é possivel determinar que a
antena opera em trés modos distintos e segundo SOUZA et al (2020), sdo 0s modos:
fundamental TM10 na faixa de 3,1-3,2 THz, TM02 em 4,6-4,7 THz e TM20 na faixa de 6,6-
6,7 THz (SOUZA et al, 2020). Também ¢é possivel visualizar o efeito de franjamento ao redor
do patch das antenas e aumento da uniformidade de distribuicdo do campo elétrico E no
substrato das antenas com MTM, ao decorrer do aumento da frequéncia, esse comportamento
foi visualizado no estudo de CUNHA (2020), pelo qual propde que é decorrente das células
MTM atuando como extensdo do elemento radiante, por sua vez, acaba resultando em modos
artificiais (CUNHA, 2020).

No presente estudo, ao analisar as faixas 3-6,7 THz nas figuras c) e d) de 33 e 35, é
possivel visualizar aumento da distribui¢cdo do campo elétrico nas antenas ADS MTM e ADL
MTM,; as regides destacadas na figura 33 c¢) e d) representam localidades que apresentaram
déficit de campo elétrico, enquanto que na figura 35 c) e d) demonstram o surgimento de ilhas
formadas com aumento da frequéncia e, consequentemente, com mudan¢a de modo do TM10
para TM20.

Esse comportamento é provocado pela inducdo de campo elétrico do patch para os
elementos ressonantes do MTM e isso pode acarretar aumento na largura de banda em certos
modos, apesar de que a intensidade desse aumento néo é suficiente pra originar modos artificiais
nas antenas simuladas, essa distribuicdo pode ter acarretado o aumento da largura de banda na
faixa 6,7 THz que foi visualizado na antena ADS MTM, no mais, esse comportamento reforca
o MTM como material absorvedor de ondas eletromagnéticas, pois essa faixa esta alinhada com

0s picos de absorbancia presentes na figura 30.

10.2.3 Ganho

A sequir, as figuras 36, 37, 38, 39 e 40 irdo apresentar os diagramas de radiacdo 2D e
3D para as antenas simuladas, podendo observar o comportamento dos campos radiados pelas

antenas.
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Figura 36 - Diagrama de radiagdo para as antenas: a) ADS; b) ADS MTM, Atuando no modo fundamental
TM10. Em c) pode ser visualizado o diagrama de radiacdo do 2D de ambas antenas.
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Fonte: Autoria préopria

A antena ADS apresentou ganho de 2,63 dBi em 3,205 THz, valor proximo de literaturas
como SOUZA (2020) e KHALEEL et al (2022), esse valor também esta em concordancia com
comportamento de antenas de baixo perfil. A antena apresentou boa diretividade nessa
frequéncia chegando a 7,34 dB. Pelo diagrama de radiacdo percebe-se a presenca de um lébulo
principal de alta intensidade em 3,2 THz e um lébulo secundario de menor intensidade; com
incremento do MTM, o lobulo principal demonstra aumento de 1,13 dBi que pode ser
decorrente do pico de permeabilidade magnéticado MTM que pode ser visualizado pela figura
29 a) sendo que conseguinte, 0 MTM apresenta o comportamento de metamaterial MNG-ENZ.

Pela figura 36 c¢), também ¢é possivel visualizar significativo aumento ao redor do I6bulo
secundario. Segundo analise de CUNHA, 2020 aumento no lobulo secundario pode ser
proveniente do principio de funcionamento do MTM, ao qual é baseado por reflexdo e
transmissdo, como pode ser visto nas equacdes 8.9 a 8.13, logo, uma vez que 0 MTM promove

0 espalhamento de campo elétrico, l6bulos secundarios acabam sofrendo influéncia desse



75

espalhamento (CUNHA, 2022). A figura 37 apresenta o diagrama de radiacdo para antenas
ADS na faixa de 4,7 THz.

Figura 37 - Diagrama de radiagdo para as antenas: a) ADS; b) ADS MTM, Atuando no modo TMO02. Em c)
pode ser visualizado o diagrama de radiacdo do 2D de ambas antenas.
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Fonte: Autoria propria

De acordo os diagramas na figura 37, 0 modo TMO02 néo estd apto para a operacgdo e
funcionamento da antena, o ganho obtido é de -1,03 dBi na antena ADS, indicando que a
radiacdo esta abaixo de uma antena padréo, ou seja, ndo apresentando eficacia para a conversao
energia < ondas (CUNHA, 2020).

O incremento de MTM, ndo proveu melhorias em termo de ganho, como demonstra o
diagrama na figura 37 b). O acréscimo de MTM na superficie do substrato gerou diminuicao
do campo radiado em 4,72 THz, no entanto, 0 MTM promoveu uma ligeira melhoria na
diretividade, ao qual variou de 4,67 dB para 4,78 dB.

Posteriormente serd apresentado os diagramas de radiacdo para ADS na faixa de 6,7
THz na figura 38 a), b) e ¢).
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Figura 38 - Diagrama de radiacio para as antenas: a) ADS; b) ADS MTM, Atuando no modo TM20. Em c)
pode ser visualizado o diagrama de radiagdo do 2D de ambas antenas.
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Fonte: Autoria préopria

O diagrama de radiacao na figura 37 a) revela que no modo TM20, a antena ADS contém
ganho de 3,18 dB, sendo mais eficiente que em 3,205 THz no modo fundamental, no entanto,
apresenta menor diretividade contendo 6,27 dB, enquanto que ADS no modo fundamental
apresenta diretividade de 7,34 dB, o diagrama corrobora essa informacéo, visto que a geometria
apresentada nas figuras 38 a) e b) aparentam ter a intensidade de radiagdo compartilhada em
dois l6bulos em direcdes distintas.

As figuras 38 b) e ¢), demonstram que o acréscimo de MTM promove a diminuicao da
intensidade de radiacéo na faixa de 6,7 THz, promovendo variacdo de ganho de 3,18 dB para
1,67 dB. Essa informac&o € importante para otimizar a aplicagdo da antena, visto que ao analisar
a largura de banda no modo TM20, o MTM promoveu melhorias na faixa de 6,7 THz e
decréscimo em 3,2 THz, ou seja, existe correlacdo de melhoria de ganho ao custo de largura de
banda para antenas que utilizam o modelo de Drude-Smith. As figuras 39 e 40 apresentam o
diagrama de radiagdo para as antenas ao qual foi aplicado o modelo de Drude-Lorentz para

simular as propriedades do TisC,Tx.
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Figura 39 - Diagrama de radiagdo para as antenas ADL e ADL MTM nos modos: a) e b) TM10; c) e d) TMO02 e

e) e f) TM20.
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Figura 40 - Diagrama de radiacdo 2D para: a) TM10; b) TMO02 e ¢) TM20
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De acordo com as figuras 39 e 40, é possivel notar que a influéncia do MTM em ADL

apresenta comportamento semelhante ao que foi visto em antenas ADS, também é possivel

inferir que antenas ADL apresentaram baixa eficiéncia quando comparadas ADS, apresentando

ganho méximo de 2,48 dBi em ADL MTM, entretanto, esse valor de ganho ainda esta em

concordancia com literatura para antenas de baixo perfil, 0 Quadro 4 compara os dados obtidos

nesse estudo com a literatura.

Quadro 4 - Comparativo de dados obtidos com literatura.

Nomenclatura Frequéncia de Ressonancia | Ganho Referéncia
(THz) (dBi)
Patch tri-band with
(G-TSRR) double 3,53 1,93 KHALEEL et al, 2022
faced
NoGNR 2,963 3,722 SOUZA, 2021
SEYEDSHARBATY e
Patch graphene 1 5 SADEGHZADEH,
2017
Dual-polarized SHALINI e MADHAN,
graphene Patch 28 28 2019
ADS 3,205 2,63 Esse estudo
ADS MTM 3,15 3,76 Esse estudo
ADL 3,167 1,62 Esse estudo
ADL MTM 3,15 2,48 Esse estudo

Fonte: Autoria Prdpria
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A razéo para menor eficiéncia no modelo de Drude-Lorentz pode ser decorrente da
menor condutividade obtida, como foi visto na figura 21 do capitulo 9; ou decorrente da parte
metélica representada pelo termo de Drude na equagdo de Drude-Lorentz que leva em
consideracao as perdas do meio devido ao comportamento metalico do material (FUJIWARA,
2007; CHEN et al, 2019).

10.2.4 Casamento de Impedéancia

A figuras 41 e 42 apresentam a impedancia obtida pelas antenas, no qual a figura 41
representa a parte real da impedancia e figura 42 a imaginaria, sendo que essas partes compde
a resisténcia e reatancia da antena, respectivamente. As figuras apresentam pouca alteracdo em
relacdo aos modelos, também é possivel denotar que o incremento de MTM proveu pequenas

alteracdes no casamento de impedancia.

Figura 41 - Resisténcia das antenas simuladas.
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Fonte: Autoria Propria

A antena ADS apresentou melhor casamento de impedéancia obtendo z’ = 48,702 Q em
3,205 THz, o casamento de impedancia ideal ocorre quando a resisténcia da antena obtém o
mesmo valor da impedancia caracteristica aplicada na modelagem e reatancia nula z"" = 0,
nesse estudo a impedancia caracteristica utilizada foi de z. = 50 Q. Em termos de resisténcia,

as demais frequéncias apresentaram valores proximos ao ideal, obtendo z' = 47,745 Q em
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4,712 THz e z' = 48,881 Q em 6,715 THz, no entanto, apenas em 3,205 THz que a reatancia
apresentou o valor mais préximo de zero, obtendo z'" = 0,712 Q de Reatancia, as demais
frequéncia obtiveram =z =—-16,643Q e z'' = -7,336(), respectivamente, para as

frequéncias de 4,712 THz e 6,715 THz.

Figura 42 - Reatancia das antenas simuladas.
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Fonte: Autoria Prdpria

O incremento de MTM diminuiu o casamento de impedancia em todas as frequéncias,
essa alteracdo pode ser visualizada pelas figuras 41 e 42 e pela tabela 5. Entretanto, apesar da
alteracdo, todas as antenas apresentaram bom casamento de impedancia para os modos TM10
e TM20, Enquanto que o0 modo TMO02 apresentou maior descasamento de impedancia, o que
era esperado, decorrente da baixa eficiéncia apresentado pelos diagramas de radiagdo nessa

faixa, ao qual indicavam perdas nesse modo de operacéo.

Tabela 5 - Dados de Impedancia para antenas ADS.

ADS ADS MTM
Frequéncia  Resisténcia Reatdncia  Frequéncia  Resisténcia Reatancia
3,205 48,702 0,712 3,2 53,594 1,502
47712 47,745 -16,643 4,72 47,147 -14,830
6,715 48,881 -7,336 6,72 48,853 -5,870

Fonte: Autoria Prdpria
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As antenas simuladas com TizC,Tx modelado por Drude-Lorentz, demonstraram mesmo
comportamento, no entanto, 0 modo TM20 apresentou 0 melhor casamento de impedéancia,
obtendo z' = 51,229 Q e z"" = 0,8504 (, as demais frequéncias obtiveram, z' = 54,140 Q e
z' = 48,792 Q para as frequéncias de 3,167 THz e 4,607 THz, respectivamente. Os valores de
reatancia para os modos TM10 e TM02, sdo de z"" = 0,414 Q e z"" = —18,776 Q. A tabela 6

apresenta os dados de impedancia para as antenas de ADL e ADL MTM.

Tabela 6 - Dados de Impedancia para antenas ADS.

ADL ADL MTM
Frequéncia  Resisténcia Reatancia Frequéncia  Resisténcia Reatancia
(TH2) Q) Q) (THZ) Q) Q)
3,167 54,140 0,414 3,15 57,564 -1,001
4,607 48,792 -18,776 4,65 48,719 -17,304
6,606 51,229 0,850 6,65 49,195 2,776

Fonte: Autoria Propria

Pela tabela 6, é perceptivel que antena ADL MTM no modo TMO2, pareceu se beneficiar
com a aplicacdo do MTM, no entanto, a melhoria apresentada néo é o suficiente para suprimir
as perdas, sendo esse modo ndo indicado para atuagdo da antena. Assim como exposto
anteriormente, nos modos TM10 e TM20 as antenas apresentaram bom casamento de

impedancia, apesar das flutuacdes com a aplicacdo do MTM.
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11 CONCLUSAO

O presente estudo promove a analise numérica das propriedades oticas do TizC,Tx para
a construcdo de antenas e metamateriais, para isso, foi elaborado a construgcdo da modelagem
numérica baseado em resultados experimentais obtidos na literatura; em razdo da precisdo
apresentada experimentalmente para folhas de 30 nm, foi utilizando dois métodos, Drude-Smith
e Drude-Lorentz que obtiveram valores de condutividade em conformidade com exposto na
literatura.

Quando aplicado em antenas, os métodos apresentaram boa congruéncia entre si,
exibindo bons resultados para a construgcdo de projetos de antenas e metamateriais.

Os metamateriais foram aplicados localizados na superficie do substrato ao redor do
patch ressonador, visando melhorar as propriedades da antena. A resultante foi maior
comportamento como meio MNG-ENZ do que left-handed, isso é decorrente ao fato de que na
base do MTM, por ser aplicado adjunto da antena, contém plano terra ao invés de fitas que
seriam responsaveis pelo ¢, ¢ negativo.

Nas faixas entre 3-4 THz o material apresentou picos positivos e negativos de p,
sendo essa a faixa que 0 meio se comportou como MTM. Os valores de absorbancia revelaram
maior reflexdo na faixa de 3-4 THz e maior absorbancia em 6-7 THz, o impacto desses dois
comportamentos foram visualizados nas antenas com MTM, sendo que na faixa de maior
absorbancia foi possivel visualizar melhorias na largura de banda para o modelo de Drude-
Smith e maior reflexdo em 3-4 THz, melhorou a eficiéncia das antenas em termos de ganho.

De modo geral, as antenas apresentaram comportamento coeso para antenas de baixo
perfil no THz gap, foi constatado trés modos de operagdo: TM10, TM02 e TM20, sendo que
apenas 0os modos TM10 e TM20 dispuseram de eficiéncia para a operagédo do dispositivo como
antena.

As antenas simuladas obtiveram boa largura de banda em todos os modos, sendo que
nos modos de operacdo TM10 e TM20 chegaram a apresentar valores de, respectivamente, 587
GHz e 1516 GHz, representando um total de 18.63% para TM10 e 22.97% em TM20.

A distribuicdo de campo elétrico E, revelou o comportamento do MTM na superficie da
antena e a influéncia do MTM no aprimoramento da largura de banda no dispositivo. Também
foi possivel visualizar melhorias em termos de ganho com o emprego de MTM, aspecto
favoravel, visto que em faixas do THz gap apresentam fortes atenuacgdes, havendo a necessidade

de aprimoramento de ganho das antenas.
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Por fim, todas as antenas apresentaram bom casamento de impedancia nos modos TM10
e TM20, sendo o0 TM02 demostrou a presenca de perdas e pouco casamento de impedancia.
Portanto, esse estudo conclui os objetivos proposto de modelar aplicar TisC,Tx para o

desenvolvimento de antenas e metamateriais para atuarem no THz gap.

12 SUGESTOES PARA TRABALHOS FUTUROS

O autor aborda como sugestéo para trabalhos futuros:

Sintese de filmes de TisCyTx;

Aplicacdo de substrato photonic band gap (PBG) para prover melhorias na antena;

SimulagGes de TisC2Tx em MTMs com geometrias modernas;

Construcéo do protétipo desse projeto.
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APENDICE A-CODIGO PARA PROJETAR AS DIMENSOES DA ANTENA DE

PLAQUETA

close all
clear all
ele

% cbédigo de antena patch BALANIS

Base de dados

f=3; % em THz

f Hz=f*lel2; % em Hz

es=3.75; % permitividade do substrato

c=299792458; % Velocidade da luz em m/s

$hs=input ('Coloque a altura do substrato em um'); $ em micrometros
hs=2; % t4d em um

hs metros=hs.*le-6; % metros

lambda=c/f Hz;

Equacbes da antena patch

format long

W=(c./(2.*f Hz)).*sqrt(2./(es+1l)); % Largura (Width) do patch

es eff=((es+l)./2)+(((es-1)./2)*(sqrt(1l./(1+((12*hs metros)/W))))); % Para W>1
Delta L=hs metros*0.412* (((es_eff+0.3).* ((W/hs metros)+0.264)) ./ ((es_eff-
0.258) .* ((W/hs_metros)+0.8)));
Leff=(c./(2.*f_Hz.*sqrt(es_eff)));%—(2.*DeltaiL); % metros

L=Leff-2*Delta L;

Equacdo da microfita

format long

wphl=linspace(0.1,1);

zc=(60* (Log ((8* (1./wphl))+((1/4).*wphl))))/sqgrt(es eff);
wph2=1linspace (1, 6) ;
zcp= (wph2+1.393+(0.667.* (log (wph2+1.444))));

zc2=(120*pi) ./ ((sqgrt(es_eff)) .*zcp);

%plot (wphl, zc, 'b',wph2,zc2, 'r")

disp('tabela'), disp('razdo wo/p Zo impendancia caracteristica')
disp ([wphl', zcp'l])

90

disp('a mudanca dessa duas tabelas se deve a mudanca da equacgdo caso 1> ou < do que

wo/h")
disp('tabela'), disp('razdo wo/p Zo impendancia caracteristica')
disp ([wph2', zc2'])

subplot (1,1,1)

plot (wphl, zc, 'b',wph2,zc2, 'r")
title('Razdo wo/h em funcdo de Zo')
xlabel ("wo/h")

ylabel ("Impendéncia caracteristica Zo")
grid

wph=input ("coloque a razdo wo/h: ");
wo=wph*hs metros;

o)

TWO=wWO; % em metros

lambda g = lambda/(sqrt(es_eff));
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fL = lambda g/4; % metros

Dimensdes da antena patch

disp(['Altura do substrato: ',num2str(hs metros*le6),' um'l])
disp(['Comprimento da microfita (Lf): ',num2str(fL*le6),' um'])
disp(['Largura da microfita (Wo): ',num2str(wo*le6),' um'])
disp(['Comprimento do Patch (L): ',num2str(L*1le6),' um'])
disp(['Largura do Patch (W): ',num2str (W*le6),' um'])
disp(['Inset:',num2str (inset*(le6)), ' um']);

disp(['Inset Gap:',num2str (g*(le6)), ' um']);
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APENDICE B-CODIGO PARA A TABULACAO DE DADOS DAS PROPRIEDADES

DO TI3C2Tx.

Clc
clear all
close all

Modelo de Drude-Lorentz

% Constantes

swavelength=[30000:100:3000000]; % em nm (aplicado para THz gap)
wavelength=[250:1:2500]; % em nm (aplicado para Visivel)
c_const=299792458; sm/s (Velocidade da Luz)

epsilon 0=8.85e-12; % em F/m (Permitividade de ar)
fr=c_const./(wavelength*le-9); %$frequencia em Hz

w=2.*pi.*fr; $frequencia angular em rad/s

wp=4.21el5; %frequéncia de plasma em rad/s por JAKSIC et al, 2020
wo=2.3el5; % frequencia polar em rad/s por JAKSIC et al, 2020
gamma_y=8.65el4; %damping time em rad/s por JAKSIC et al, 2020
el=8;

%el=9.7; %epsilon infinito por zoran, 2019

e2=0.35; %lorentz oscilator

e3=0.2; %lorentz oscilator

% por CHAUDHURI et al, 2018

ev_hz=2.417990504024e+14; % conversdo de 1 eV para Hz, em Hz
elc=7.501;

e2c=0.4;

e3c=190;

e3c=0.2;

%$e3c=190.97;

wp2c=3.9; % em eV

Swp2c=3.5;

wp2=wp2c*ev_hz*2*pi;

sgamma_pc=0.33;

gamma pc=0.298; % em eV

$gamma_ p=gamma_ pc*ev_hz*2*pi;

gamma_ p=gamma_pc*ev_hz*2*pi;

w2c=1.549; S%frequéncia polar por CHAUDHURI et al, 2018 para folhas de 400 nm em eV
w2=w2c*ev_hz*2*pi; % em rad/s

gamma y2c=0.74; % gamma y para w2 por CHAUDHURI et al, 2018 para folhas de 400 nm
em eV

gamma_y2=gamma_y2c*ev_hz*2*pi; $ em rad/s

w3c=5.362; % em eV

w3=w3c*ev_hz*2*pi; % em rad/s

gamma_y3c=4.79;

gamma_y3=gamma_y3c*ev_hz*2*pi; % em rad/s

Funcéo
real e imaginary drude model por JAKSIC et al, 2020

% Real
elz=6;
e2z=3;
e3z=0.2;

Re _drude=elz-((wp./w)."2);

% Imaginary
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r imagdpl=(wp."2) .*gamma y;
r imagdp2=w.* ((w.”2)+(gamma_y."2));
Imag drude=e2z+ (r_ imagdpl./r imagdp2);

modelo de lorentz JAKSIC et al, 2020

% real

re Lorentz numerador=(wo."2)-(w."2);

re Lorentz denominador=(re Lorentz numerador.”2)+(gamma y."2).*(w."2);

Re lorentz=e3z.* (1+(((wp.”"2).*re Lorentz numerador)./re Lorentz denominador));

% imaginario

imag Lorentz numerador=(wo.”2).*gamma y.*w;

imag Lorentz denominador=(re Lorentz numerador.”2)+((gamma y."2).*(w."2));
Imag lorentz=(e3z.*imag Lorentz numerador) ./imag Lorentz denominador;

permittivity=Re drudetRe lorentz+Imag drude*i+Imag lorentz*i;

30 nm - Esse estudo

d model30=el+ ((wp2.72)./ (- (w."2)-i*gamma p.*w))+ (e2* (wp2."2) ./ ((Ww2.72) - (w."2)~
i*gamma y2.*w) )+ ((wp."2) ./ ((w3.72)-(w."2)-i*gamma y3.*w));

400 nm - Esse estudo

d model400=elc+t ((wp2."2)./(-(w."2)-i*gamma p.*w))+(e2c.* (wp2."2) ./ ((Ww2.72)—(w."2)~
i*gamma_yZ.*w))+(e3c.*(wp2.“2)./((w3.“2)—(w.AZ)—i*gamma_y3.*w));

Condutividade drude-smith

F=96485.33212; % C.mol”-1 Constante de Faraday
Av=6.02214076e23; % em mol”"-1 é numero de avogrado
e=F/Av; % Em C é a Carga elementar

cl=-0.75; % parédmetro fenomenoldgico

Tds=2*pi/gamma p; % scattering time
sigmaO=epsilon 0* ((wp2)"2)*Tds; % S/m

ds2=1+cl./ (1-1i*w.*Tds) ;

sigma=(sigmal./ (l-i*w.*Tds)) .*ds2; $ em S/m condutividade

sigma dl=-epsilon 0.*w*i.*(d model400-elc); % Utiliza os dados do modelo de Drude
Lorentz

permitividade Drude-Smith

schmith=1+(cl./(1-Tds.*w*1i));

$schmith=1+((c*gamma yl./ (gamma yl-i*w)));
drude=(Tds.* (wp2.72)) ./ ((Tds.*w."2)+w*1i) ;
DS=1-(((Tds.* (wp2.72)) ./ ((Tds.*w.”2)+w*i)) . * (1+(cl./ (1-Tds.*w*i))));

Graficos para analise

% Permitividade real

subplot (3,2,1)

splot (fr*le-12,real (d model), ' ',fr*le-12,real(DS),'r")

plot (wavelength, real (d modeld400),"' ',wavelength,real(DS),'r")



splot (wavelength, real (d model), 'b', 'LineWidth',2)
splot (fr*le-12,real (d model), 'b', 'LineWidth',2)
title('Permitividade"')

xlabel ('comprimento de onda (nm) ')

ylabel ('\epsilon')

grid

legend ('Drude lorentz','Drude-Smith')

$ylim ([10 -401)

sxlim([freq i freq f])

% Permitividade imaginéario

subplot (3,2,2)

splot (fr*le-12,imag(d model),"' ',fr*le-12,imag(DS),'r")
plot (wavelength, imag(d modeld400),"' ',wavelength,imag(DS), " 'r")
$plot (wavelength, imag(d model), 'b', 'LineWidth',2)
%plot(fr*le—lZ,imag(d_mgdel),'b', 'LineWidth', 2)
title('Permitividade")

xlabel ('comprimento de onda (nm) ')

ylabel ('\epsilon"")

grid

legend('Drude lorentz','Drude-Smith')

% condutividade real

subplot (3,2, 3)

splot (fr*le-12,real (sigma) *le-2,"' ', fr*le-12,real (sigma dl)*le-2,'r")
plot (wavelength, real (sigma) *1le-2, "' ',wavelength,real (sigma dl)*le-2,'r")
title('condutividade real')

xlabel ('\lambda (nm) ")

$xlabel ('frequéncia (THz)')

ylabel ('\sigma')

grid

legend ('Drude-Smith', 'Drude-lorentz"')

% condutividade imagindria

subplot (3,2,4)

splot (fr*le-12,imag(sigma) *le-2,' ', fr*le-12,imag(sigma dl) *le-2,'r")
plot (wavelength, imag(sigma) *le-2, "' ',wavelength,imag(sigma dl)*le-2,'r")
title('condutividade imaginario')

xlabel ('\lambda (nm) ")

$xlabel ('frequéncia (THz)')

ylabel ('\sigma""')

grid

legend ('Drude-Smith', 'Drude-lorentz"')

% Permitividade desse estudo | JAKSIC et al, 2020

% Permitividade real

subplot (3,2,5)

splot (fr*le-12,real (d model),' ',fr*le-12,real(DS),'r")

plot (wavelength, real (d model30),' ',wavelength,real (permittivity),'r")
title('Permitividade")

xlabel ('comprimento de onda (nm) ')

ylabel ('\epsilon')

grid

legend('Esse estudo', 'JAKSIC et al, 2020')

% Permitividade imaginério

subplot (3,2, 6)

splot (fr*le-12,imag(d model),"' ',fr*le-12,imag(DS),'r")

plot (wavelength, imag(d model30),' ',wavelength,imag(permittivity),'r")
title('Permitividade"')

xlabel ('comprimento de onda (nm)')

ylabel ('\epsilon"")

grid

legend('Esse estudo', 'JAKSIC et al, 2020'")
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Extracao de dados

dados separados para a extracdo direta para o software COMSOL
multiphysics

o° o

o\

Permitividade Real comsol em THz

format long

XY=[fr*le-12; real(d model400)
$XY=[wavelength; real (d model)
XY=double (XY) ;

tab XY array=array2table (XY, 'variablenames', {"'"X""',""Y""'});
writetable (tab XY array, 'C:\Users\ Sua Localizacéo

198
Vg

\DL _Real permitivity Mxene Titanium Carbide THz.txt',6 'filetype',

A A )
% Permitividade Imagindrio comsol em THz

format long

XY=[fr*le-12; imag(d model400)
$XY=[wavelength; imag(d model)
XY=double (XY) ;

tab XY array=array2table (XY, 'variablenames', {'"X""','"Y""'});
writetable (tab XY array, 'C:\Users\ Sua Localizacéao

1%
Vg

'text!
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,'delimiter’',

\DL Imaginario permitivity Mxene Titanium Carbide THz.txt',6 'filetype', 'text',6 'delim

iter', '"\t")

oo

oo

graficos

oe

Permitividade complexa meu modelo

format long

$XY=[fr*le-12; real(d model);
XY=[wavelength; real (d model400);
XY=double (XY) ;

tab XY array=array2table (XY, 'variablenames', {"'"X""',
writetable (tab_XY array, 'C:\Users\ Sua Localizacéo

imag(d model) ]';

imag (d model400) ]';

[RIAvAIN]
Y,

Extracdo de dados para andlise em softwares de controle de dados e

'"Z"'}),’

\Esse_estudo 400nm chiadhuri2018.txt','filetype', 'text', 'delimiter"','\t")



[

% Condutividade complexa em THz Drude-Lorentz

$format long

XY=[fr*le-12; real(sigma dl)*le-2; imag(sigma dl)*le-2 ]';
XY=double (XY) ;

tab XY array=array2table (XY, 'variablenames', {'"X"', ""y"' '"z"'});
writetable (tab XY array, 'C:\Users\ Sua Localizacéo

\D model condutividade 400 nm.txt',6 'filetype', 'text', 'delimiter','\t"')

)

% Condutividade complexa em THz por Drude-Smith

format long

XY=[fr*le-12; real(sigma)*le-2; imag(sigma)*le-2 ]';
XY=double (XY) ;

tab XY array=array2table (XY, 'variablenames', {'"X"', ""y"' '"z"'});
writetable (tab XY array, 'C:\Users\ Sua Localizacéo

\DS_ condutividade 400nm.txt','filetype', 'text','delimiter',6 '\t")

o©

Extracdo de dados para COMSOL Multiphysics
apenas alterar a variavel para a extracdo por modelo

o©

o\°

Condutividade complexa Real em THz

format long

XY=[fr*le-12; real(sigma dl) ]1';

XY=double (XY) ;

tab XY array=array2table (XY, 'variablenames', {'"X""',""Y"'});
writetable (tab XY array, 'C:\Users\ Sua Localizacdo

\DL Real condutividade.txt',6 'filetype', 'text',6 'delimiter',"' ')

[

% Condutividade complexa Imaginario em THz

format long

XY=[fr*le-12; imag(sigma dl) ]1';

XY=double (XY) ;

tab XY array=array2table (XY, 'variablenames', {"'"X""', ""Y""'});
writetable (tab XY array, 'C:\Users\ Sua Localizacéo

\DL Imaginario condutividade.txt', 'filetype', 'text',6 'delimiter',"' ')
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APENDICE C-CODIGO PARA ANALISAR AS PROPRIEDADES DE

METAMATERIAL SRR

Clc
clear all
close all

codigo para calcular dados extraidos
Dados de frequéncia S11 (n&do complexo), S21 (ndo complexo)

e nimero de ondas (KO)

format long

date="'C:\Users\ Sua Localizacdo \S11l, S21 e kO DS mod.txt';

dados=readtable (date); dados=dados{:,:}; % Os dados estardo organizados na seguinte
ordem Freq, S11, S21 e KO

freg=dados(:,1); Sllabs=dados(:,2); S2l=dados(:,3); KO=dados(:,4);

Dados permitividade e permeabilidade eff e uff do COMSOL

format long
absdate='C:\Users\ Sua Localizacdo \eff uff ds mod.txt';
absd=readtable (absdate); effabs=absd(:,2); uffabs=absd(:,3);

Dados para S11 e S21 complexos

complexsll='C:\Users\ Sua Localizacdo \S1ll Complex DS mod.txt';
slld=readtable (complexsll); slld=slld{:,:};
complexs21='C:\Users\ Sua Localizacdo \S21 Complex DS mod.txt';
s2ld=readtable (complexs2l); s2ld=s21d{:,:};
S11l=s11d(:,2)-i*sl11d(:,3); S21=s21d(:,2)-i*s21d(:,3); %=

Algumas constantes e testes do modelo

c=299792458; % m/s
kO=(2.*pi/c) .* (freq*lel?2);

Comprimento da célula

dum=17.5; %isso té& em um
d=dum*le-6; % agora em m

Equacdes que governam o modelo

Z=sqrt ((((1+S11) .72)-S21.72)./(((1-S11).72)-S21."2));
ep2=(z2-1) ./ (2+1) ;

eink0d=S21./(1-(S11.*ep2));
n=(1./(K0.*d)).*((imag(log(eink0d)))-i* (real (log(eink0d)))) ;
eff=n./Z; u=n.*7;



Graficos

subplot (2,2,1)

plot (freq, eff, 'b',freq, u,'r'")
title('Permitividade e permeabilidade (REAL)"')
xlabel ('Frequéncia (THz) ')

ylabel ('\epsilon e \mu')

grid

x1im([1 107])

subplot(2,2,2)

plot (freq, real(n),'b',freq, imag(n),'r'")
title('Indice de Refracédo')

xlabel ('Frequéncia (THz)'")

ylabel ('\eta')

grid

x1lim([1 10])

subplot (2,2, 3)

plot (freq, real(Z),'b',freq, imag(z),'r'")
title('Imepedéncia')

xlabel ('Frequéncia (THz) ')

ylabel ('"\eff")

grid

x1lim([1 10])
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