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Resumo
Neste trabalho, uma formulação baseada no método das diferenças finitas no domínio do tempo
(FDTD) e na técnica exponencial matriz é desenvolvida para modelar folhas de grafeno de
espessura infinitesimal. Esta formulação é validada através da reprodução numérica de proble-
mas envolvendo superfícies seletivas de frequência (FSS) baseadas em grafeno, conhecidas na
literatura. Dessa forma, propõe-se neste trabalho um dispositivo FSS de grafeno inteligente. Essa
característica é obtida por meio de uma célula unitária formada por um anel de grafeno com uma
folha de grafeno colocada em sua abertura. Através da regulação apropriada dos potenciais quími-
cos dos elementos de grafeno, são obtidos dois modos de operação sintonizáveis em frequência:
modos de rejeição single- ou dual-band. Quando o dispositivo opera em seu modo de rejeição
dual-band, qualquer uma das bandas de rejeição pode ser deslocada individualmente no espectro
de frequências. Além disso, ambas as bandas de rejeição também podem ser reconfiguradas
simultaneamente. Com o dispositivo operando no modo de rejeição single-band, é possível,
também, deslocar sua banda de rejeição no espectro de frequências.

Palavras-chave: Método FDTD, Grafeno, Método Exponencial Matriz, FSS Inteligente.



Abstract
In this work, a formulation based on the finite-difference time-domain (FDTD) and on the
exponential matrix methods is developed for modeling thin graphene sheets. This formulation is
validated by reproducing problems involving graphene frequency selective surfaces (FSS) known
from literature. Then, we propose in this work a smart graphene FSS device. Smartness is obtained
by means of a unity cell formed by a graphene ring with a graphene sheet placed in its aperture.
By properly regulating the chemical potentials of the graphene elements, two frequency-tunable
modus operandi are obtained: single- or dual-band rejection modes. When the device operates
in its dual-band rejection mode, either of the rejection bands can be shifted individually in the
frequency spectrum. Additionally, both rejection bands can also be reconfigured simultaneously.
With the device operating in single-band rejection mode, it is also possible to shift its rejection
band in the frequency spectrum.

Keywords: FDTD Method, Graphene, Matrix Exponential Method, Smart FSS.
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1 Introdução

Nos últimos anos, o interesse por dispositivos operando na faixa de terahertz (0,1− 10

THz) tem crescido por parte da comunidade científica [1–3]. Dispositivos, por exemplo, que
usam comunicação sem fio (wireless), ao operarem nessa faixa, podem ter elevadas taxas de
transmissão de dados, em torno de 100 Gbit/s [4, 5]. A atenção dada à faixa de terahertz surgiu
em decorrência da descoberta experimental do grafeno e suas ótimas características físicas e
elétricas [6]. Tais características são exploradas no projeto de inúmeros dispositivos, permitindo-
os operar na faixa de terahertz, tais como antenas e outras estruturas reconfiguráveis [7,8]. Desde
então, a comunidade científica tem seus esforços voltados para o grafeno, através do estudo
e desenvolvimento de dispositivos que utilizem tal material. Nesse contexto, FSSs são ótimas
candidatas a terem suas células unitárias constituintes de grafeno [1].

FSSs são estruturas periódicas que atuam como filtros de sinais eletromagnéticos, po-
dendo ser do tipo passa-faixa ou rejeita-faixa, dependendo dos seus parâmetros físicos e elétricos
constituintes [9,10]. É comum a estrutura ter sua célula unitária constituída por metal e possuindo
certa geometria, cuja resposta em frequência do dispositivo seja na região de micro-ondas [11].
No entanto, FSSs tradicionais (metálicas) não possuem ajuste dinâmico de bandas de rejeição.
Para possibilitar esta funcionalidade, o grafeno tem sido incorporado em projetos de FSS [12].
Isso é possível graças ao controle dinâmico da condutividade superficial do grafeno, através do
ajuste do potencial químico. Dessa forma, é possível modificar o nível de reflexão ou transmissão
para onda incidente na FSS. Além disso, a mudança do potencial químico altera o comprimento
de onda plasmônico no grafeno, deslocando a frequência de ressonância do dispositivo [13].
Consequentemente, as bandas de rejeição podem ser ajustadas dinamicamente.

1.1 Estado da arte

Em 2004, foi publicado o primeiro trabalho acerca da obtenção experimental do grafeno
[14]. Nesse experimento, com o intuito de extrair camadas de um cristal de grafite, foi realizada
uma esfoliação mecânica com o uso de uma fita adesiva no cristal. Em seguida, essas camadas que
foram extraídas, presentes na fita adesiva, eram transferidas para um subtrato, cuja composição
era baseada em silício e dióxido de silício. Dessa forma, através da microscopia óptica, pôde-se
confirmar que havia sido isolada uma única camada de átomos de carbono. Assim, as propriedades
constituintes do grafeno puderam ser caracterizadas, sendo objeto de estudo desde então [6, 14].
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Considerando FSSs formadas de grafeno, em 2015, Lin et al. [1] investigaram uma FSS
com células unitárias formadas de patches quadrados de grafeno, sujeitas a uma densidade de
fluxo magnético ~B externa, normal ao plano da FSS. Em [1], a folha de grafeno possui aresta
de 4,5 µm e o período da FSS é de 5 µm. Além disso, é desenvolvida uma expressão para a
impedância superficial de folhas de grafeno magnetizadas. A partir dessa impedância, é utilizado
o modelo de circuito equivalente para o cálculo dos coeficientes de transmissão e reflexão da
FSS. Ao fim, esse modelo proposto é validado com o software comercial HFSS, avaliando-se os
efeitos da magnetização das folhas de grafeno. Também, foram analisados os efeitos da rotação
de Faraday [15].

No ano seguinte, Khoozani et al. [16] analisaram três FSSs constituídas de grafeno. A
primeira, continha uma célula unitária formada por um patch retangular de grafeno. A segunda
possuía uma célula unitária formada por um anel de grafeno de abertura retangular. Em seguida,
foi analisada uma FSS de duas camadas, resultado da união das duas FSSs anteriores, ou
seja, acima estava posicionada a FSS formada pelo patch retangular de grafeno e, abaixo, a
FSS formada pelo anel retangular. Em todas as FSSs analisadas, foi levada em consideração a
influência da densidade de fluxo magnético externa e do ângulo de incidência para onda plana
(excitação das estruturas). Para avaliar as respostas em frequência das FSSs em questão, os
autores de [16] propuseram uma formulação baseada em linhas de transmissão para folhas
de grafeno magnetizadas. Além disso, um algoritmo recursivo foi proposto a fim de obter a
magnitude e fase das componentes de campo na estrutura.

Em 2017, Chen et al. [8] utilizaram o método Alternating-Direction-Implicit Finite-

Difference Time-Domain (ADI-FDTD) [17] para analisar a resposta em frequência de uma FSS
baseada em grafeno. Através do uso do método ADI-FDTD, foi possível diminuir o tempo de
simulação computacional, devido ao aumento do passo de tempo ∆t ter sido superior ao dado
pelo limite de Courant [18]. Além disso, diferentemente dos trabalhos apresentados em [1, 16],
citados anteriormente, foi levada em consideração a contribuição interbanda no cálculo da
condutividade superficial do grafeno. Isso foi possível graças a aproximação da condutividade
interbanda feita através do aproximador de Padé [19]. Por fim, os resultados gerados foram
validados, comparando-se com os obtidos pelo software CST [20].

Em 2018, Qu et al. [12] apresentaram uma FSS e uma antena dipolo, ambos reconfigurá-
veis. Isso foi possível a partir do ajuste do potencial químico nos elementos de grafeno contidos
nas células unitárias, presentes na FSS. O deslocamento da banda de rejeição foi alcançado à
medida em que o potencial químico foi incrementado. Seu valor foi variado de 0 a 1 eV. Dessa
forma, a banda de rejeição pôde ser deslocada de 1,65 a 2,19 THz. Após a conclusão do projeto
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da FSS, esta funcionou como um refletor para uma antena dipolo. Dessa forma, foram verifica-
das alterações no diagrama de radiação da antena, a partir da mudança do potencial químico
dos elementos de grafeno na FSS. Por exemplo, para potencial químico nulo, a FSS tornou-se
praticamente transparente, tornando o diagrama de radiação da antena omnidirecional, tal qual
uma antena dipolo tradicional. O layout do diagrama é alterado através do ajuste do potencial
químico da FSS e do dipolo. Com isso, é caracterizada a reconfigurabilidade da estrutura.

Em 2019, Tasolamprou et al. [21] apresentaram um modulador óptico ajustável ultrarrá-
pido, operando no regime de THz, baseado nas características de absorção presentes no grafeno.
O dispositivo proposto por [21] foi modelado numericamente através de simulações realizadas no
software COMSOL e validado por meio de demonstração experimental. Sua construção consistiu
em uma folha de grafeno obtida a partir da deposição de vapor químico (CVD-grown). Abaixo
da folha, um substrato de espessura 20 µm e permissividade relativa εr = 3,9, foi adicionado.
Além disso, abaixo do substrato, uma chapa metálica serviu como plano de terra. O esquemático
do dispositivo proposto está sendo ilustrado na Fig.

Figura 1 – Modelo do dispositivo apresentado em [21], atuando como modulador óptico ultrarrá-
pido.

Fonte: Adaptada de [21].

Na estrutura proposta, foram observados altos níveis de absorção presentes no grafeno
(em torno da frequência de 2 THz), decorrentes de interferências constrututivas entre as ondas
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refletidas e transmistidas. Em seguida, o sinal proveniente de absorção, foi modulado por meio
da incidência de um feixe no regime óptico na folha de grafeno. Tal feixe, foi responsável pela
modificação (diminuição) na condutividade da folha de grafeno, de um incremento ∆σ(ω). Este
incremento, por sua vez, foi proposto segundo um modelo de Drude-Lorentz. A modulação do
sinal de absorção foi ultrarrápida, da ordem de 2,79 ps, correspondendo cerca de 40 % do sinal
de absorção, sem a modificação da condutividade do grafeno.

Em 2019, Dmitriev e Nascimento [22] apresentaram uma FSS, cuja célula unitária é
formada por dois aneis concêntricos de grafeno, sobre um substrato dielétrico com permissividade
relativa εr = 3,75. Tal geometria, aliada aos diferentes diâmetros para os aneis, produz um
filtro passa faixa para a FSS, de modo que sua ressonância possui fraca dependência com a
polarização e o ângulo de onda incidente. Além disso, através de modificações adequadas na
célula unitária, a FSS resultante pode operar como um filtro eletromagnético ou como um switch

de sinais eletromagnéticos.

1.2 Objetivos

Neste trabalho, uma FSS inteligente composta apenas de elementos de grafeno e por um
substrato de vidro é projetada. A reconfigurabilidade é obtida otimizando uma célula unitária
contendo um anel de grafeno e uma folha de grafeno colocada em sua abertura. Ao ajustar
os potenciais químicos de dois elementos de grafeno da célula unitária, a FSS pode operar
como: a) filtro single-band reconfigurável ou b) filtro dual-band reconfigurável. Quando a
FSS projetada opera no modo single-band, ela fornece reconfiguração dinâmica de frequência
da banda de rejeição. Por outro lado, quando a FSS opera no modo dual-band, ela produz
as seguintes características: b.1) reconfiguração dinâmica de frequência de qualquer uma das
bandas de rejeição individualmente, isto é, mantendo a outra fixa, b.2) deslocamento dinâmico
de frequência de ambas as bandas de rejeição simultaneamente.

Além disso, uma formulação FDTD, baseada na técnica exponencial matriz [23], é imple-
mentada para o cálculo dos vetores de campo elétrico e densidade de corrente elétrica em folhas
de grafeno. Tal formulação apresenta correções numéricas para caracterizar adequadamente a
interdependência física entre as componentes x e y do vetor densidade superficial de corrente ~J ,
representada pela natureza tensorial da condutividade elétrica do grafeno. A formulação proposta
e a FSS inteligente são validadas através de comparações de soluções FDTD com resultados
produzidos pelo software comercial HFSS [24].
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1.3 Organização do trabalho

O atual capítulo apresenta uma contextualização na qual esse trabalho está inserido,
juntamente com uma breve revisão literária acerca dos trabalhos publicados relacionados às FSSs
constituídas de grafeno. Em seguida, são apresentados os objetivos do dispositivo projetado neste
trabalho. Os demais capítulos são descritos a seguir:

O Capítulo 2 apresenta os conceitos relativo às FSSs, suas principais características e
os tipos de geometrias possíveis para a célula unitária. Além disso, são apresentadas algumas
aplicações utilizando FSSs metálicas.

O Capítulo 3 apresenta a base teórica para o grafeno. São estudadas sua estrutura
cristalina, suas propriedades físicas e elétricas. Por fim, são analisadas a condutividade superficial
do grafeno e o efeito da densidade de fluxo magnético em folhas de grafeno. Ainda, é analisado
o efeito do comprimento de onda plasmônico em folhas de grafeno com áreas finitas e infinitas,
regulado através do potencial químico.

O Capítulo 4 apresenta o método FDTD. São discutidas a precisão e estabilidade do
método, além do tipo de técnica responsável pela truncagem do domínio de análise. Ao fim, é
proposta uma formulação para o tratamento correto dos campos elétrico e densidade de corrente
em folhas de grafeno de áreas finitas.

No Capítulo 5, é apresentado o projeto da FSS proposta. Inicialmente, a formulação
apresentada no capítulo anterior é validada através da comparação com o software comercial
HFSS. Em seguida, os passos obtidos para o projeto da FSS, bem como os resultados que
mostram a reconfigurabilidade do dispositivo final, são apresentados.

Finalmente, no Capítulo 6 são apresentadas a conclusão e as propostas para trabalhos
futuros.
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2 FSS (Frequency Selective Surface)

Superfícies seletivas de frequência (FSS) são estruturas periódicas que atuam como filtros
de sinais eletromagnéticos [9,10,25,26]. Formadas por células dispostas em um arranjo periódico
bidimensional, com período D (ver Fig. 2), a FSS pode se comportar como filtro rejeita-faixa ou
passa-faixa. O projeto desses filtros está intimamente relacionado com os parâmetros construtivos
da FSS. Nesse sentido, pode-se destacar: as dimensões da célula unitária, geometria e tipo de
material dos elementos condutores, a espessura e parâmetros eletromagnéticos do substrato, bem
como ao ângulo de incidência de onda plana [10, 25].

Na Fig. 2 estão ilustradas FSSs com células unitárias dispostas periodicamente (périodo
igual a D) sobre um substrato de espessura h, permissividade relativa εr e aresta a do elemento
(condutor ou abertura). A configuração ilustrada na Fig. 2(a) apresenta elementos condutores
compondo as células unitárias. Conhecida como FSS capacitiva [9], esta produz um filtro rejeita-
faixa, ou seja, há uma faixa de frequências em que os elementos condutores, ao entrar em
ressonância, produzem um mínimo no nível de transmissão para a onda incidente. Por outro
lado, a Fig. 2(b) ilustra uma FSS indutiva [9], que é formada por elementos do tipo abertura.
Diferentemente da configuração ilustrada na Fig. 2(a), ao entrar em ressonância, a estrutura torna-
se transparente à onda incidente, produzindo uma banda de frequências em que um máximo no
nível de transmissão é observado, conferindo à estrutura a funcionalidade de um filtro passa-faixa.

2.1 Contexto histórico e algumas aplicações

Os princípios físicos que regem a FSS podem ser entendidos, historicamente, com base
em investigações de grades de difração em óptica, que produzem a decomposição de feixes de luz
policromáticos em suas respectivas ordens espectrais. A descoberta desse processo de filtragem
foi publicada em 1789 pelo físico americano David Rittenhouse. Rittenhouse observou que, ao
posicionar um dispositivo construído com fios de cabelo, igualmente espaçados, em direção à
luz, ocorria a filtragem da luz branca em faixas de comprimentos de onda distintos. Estes, por
sua vez, eram igualmente espaçados da linha central da luz branca (não filtrada). Além disso,
esse espaçamento dependia diretamente do espaçamento dos fios de cabelo [25, 27, 28]. Esses e
outros experimentos contribuíram para a construção de FSSs, que teve significativos avanços no
estudo de sua teoria a partir da década de 1960 [25], embora também exista registro de patente
em 1919 [29].
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Figura 2 – Tipos de filtro de sinais eletromagnéticos produzidos por FSS, de período D, sobre
um substrato de espessura h, permissividade relativa εr e aresta a do elemento. Em
(a) é ilustrado um filtro rejeita-faixa e (b) passa-faixa.
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Fonte: O autor.

Este fenômeno descrito por Rittenhouse mostra a dependência das dimensões físicas
(espaçamento entre os fios de cabelo) com a resposta em frequência do dispositivo. De maneira
análoga, as dimensões das células unitárias constituintes da FSS (arranjo periódico bidimensio-
nal), bem como o espaçamento entre elas, contribui também para a forma como os campos são
espalhados, transmitidos ou refletidos. Além disso, é observado que para FSSs, cujos elementos
constituintes são metálicos, a ressonância ocorre quando o tamanho do elemento (período da
FSS) é fração de meio comprimento de onda [25]. Para comprimentos de onda específicos,
compatíveis com as dimensões das partes constituintes da célula unitária, a FSS metálica poderá
produzir reflexão ou transmissão total para onda incidente [25].

A FSS possui aplicações em várias regiões do espectro eletromagnético. Sua principal
aplicação é a filtragem de ondas eletromagnéticas em frequências específicas, servindo para um
determinado fim. A aplicação mais comum é o anteparo da porta do forno de micro-ondas, tal
como está ilustrado na Fig. 3. Este anteparo funciona como um filtro rejeita-faixa, transmitindo
frequências presentes no espectro de luz visível para o observador, rejeitando a faixa de micro-
ondas [27, 30].
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Figura 3 – Forno de micro-ondas, ilustrando um anteparo (FSS) colocado na porta do forno.

Fonte: Adaptada de [31].

Em aplicações na região de micro-ondas, FSSs podem atuar na recepção de sinais via
satélite. Na Fig. 4, está ilustrado um sistema, cujo o funcionamento permite que uma FSS
transmita um sinal recebido via satélite para duas antenas receptoras, que operam em faixas de
frequências diferentes. Quando o sinal enviado pelo satélite incide na FSS, a banda X (8− 12

GHz), contida nesse sinal, é transmitida para uma antena receptora. Consequentemente, a parte
desse mesmo sinal contendo a banda Ku (12 − 18 GHz) é refletida (direcionada) para uma
segunda antena receptora que opera nessa faixa de frequências [32, 33].

FSSs também podem atuar como radomes. Nesse caso, a FSS consiste de elementos
do tipo abertura, atuando como filtro passa-faixa. Dessa forma, pode-se acoplar radomes em
automóveis e aeronaves a fim de garantir um espalhamento controlado de sinais eletromagnéticos
[11, 35, 36]. A Fig. 5 ilustra um radome criado a partir de uma FSS, para avaliação do diagrama
de radiação de uma antena corneta.

2.2 Principais geometrias para a célula unitária

Existem inúmeras pesquisas na literatura referindo-se às variedades de formas geométri-
cas dos elementos que compõem as FSSs. Em [10], elas são divididas em 4 grupos: o grupo 1
(geometrias cujos pólos são conectados pelo centro), o grupo 2 (espiras), o grupo 3 (elementos de
interior sólido) e o grupo 4 (combinações entre os grupos anteriores). A Fig. 6 ilustra alguns ele-
mentos pertencentes ao grupo 1, tais como: dipolo retangular [10,37,38], dipolo cruzado [39–41],
cruz de Jerusalém [39, 42, 43] e tripolo [44, 45].
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Figura 4 – Esquemático que ilustra uma FSS operando na recepção de um sinal via satélite. Isso
permite que duas antenas, operando em bandas de frequências diferentes, recebam o
sinal em suas respectivas bandas de operação.

Fonte: Adaptada de [34].

Figura 5 – Em (a), uma antena corneta é envolto por um radome, criado a partir de uma FSS. Em
(b) é ilustrado parte da FSS que compõe o radome.

Fonte: adaptada de [35].
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Figura 6 – Exemplos de elementos pertencentes ao grupo 1.
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Fonte: Adaptada de [10, 26].

Exemplos de elementos pertencentes ao grupo 2 estão ilustrados na Fig. 7, tais como:
espira quadrada [46–48], espira quadrada dupla [49], espira quadrada com grade [50] e anéis
circulares concêntricos [51, 52]. A Fig. 8 ilustra exemplos de elementos que pertencem ao grupo
3. São eles: patch retangular [25, 27, 53], patch hexagonal [10, 54, 55]. Além disso, na Fig. 9 está
ilustrado um elemento que corresponde ao grupo 4. Ele é uma combinação entre os elementos
do grupo 2 (espira quadrada) e do grupo 3 (patch quadrado).

Figura 7 – Exemplos de elementos pertencentes ao grupo 2.
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Fonte: Adaptada de [10, 26].
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Figura 8 – Exemplos de elementos pertencentes ao grupo 3.
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Fonte: Adaptada de [10, 26].

Figura 9 – Exemplo de um elemento (espira circunscrita a um patch quadrado) pertencente ao
grupo 4.

Fonte: O autor.

2.3 Métodos de análise

Na literatura, existem algumas expressões aproximadas para análise de transmissão
e reflexão de FSSs, considerando patches condutores e aberturas retangulares como células
unitárias [56, 57]. No entanto, devido suas limitações, em determinados tipos de aplicações estas
expressões podem produzir resultados imprecisos. A fim de contornar tal problema, um método
simples bastante utilizado é o modelo do circuito equivalente [58]. Ele consiste em modelar
as partes constituintes das FSSs utilizando elementos concentrados de circuitos (indutores e
capacitores), como em uma linha de transmissão. Assim, a solução do circuito resultante fornece
as características de transmissão e reflexão para a FSS. Este método é limitado em precisão, pois
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utiliza uma análise quase-estática no cálculo das respostas via solução de circuitos concentrados.
Porém, tal modelo é computacionalmente eficiente para FSSs metálicas [58–60].

Outro método utilizado é o da expansão modal, que permite uma análise em termos
da resposta em frequência, bem como da polarização da onda incidente [61]. Além disso,
métodos híbridos são utilizados, tais como: o método dos momentos em conjunto com elementos
finitos [62]; interpolação racional de Krylov [63]; método dos momentos com o método BI-
RME [64], dentre outros. Técnicas de inteligência artificial também têm sido empregadas em
projetos de FSSs, tais como algoritmos genéticos [65, 66], redes neurais [67], etc. Por fim, um
método que é bastante difundido para a análise de FSSs, é o método das diferenças finitas no
domínio do tempo (FDTD) [68]. Devido sua praticidade no estudo e análise das características
físicas e elétricas de FSSs, com geometrias retangulares, esta técnica é usada para projetar
diversos dispositivos que fazem uso de FSSs, ou ainda, modelar numericamente protótipos de
dispositivos, produzindo soluções completas de onda.
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3 Grafeno

O grafeno é um material bidimensional formado por átomos de carbono dispostos em
uma rede cristalina hexagonal, semelhantemente a um favo de mel, o que caracteriza-o como
um alótropo do carbono [6, 13, 69, 70], tal como ilustra a Fig. 10(a). Dessa forma, ele possui
a espessura de um átomo de carbono (0,345 nm) e, devido à sua geometria, o grafeno é a
estrutura-base para os outros alótropos do carbono [71, 72].

Dentre os alótropos do carbono, cita-se o buckball C60 (fulereno), que possui uma
estrutura esférica comportando-se como um semicondutor, onde sua casca esférica é formada por
grafeno, com aplicações em nanotecnologia, eletrônica e biomédica [73,74] (Fig. 10(b)). A partir
da disposição de folhas de grafeno empilhadas, forma-se o grafite. Este apresenta características
similares às de um metal, com boa condutividade, atuando principalmente em componentes
eletrônicos, tais como eletrodos, baterias e painéis solares [75–77] (Fig. 10 (c)). O grafeno
ainda é elemento-base para a formação de nanotubo de carbono de geometria cilíndrica, com
características metálicas ou de semicondutores, sendo também objeto de estudo nos campos da
eletrônica, óptica e nanotecnologia [69, 74, 78] (Fig. 10(d)).

3.1 Propriedades eletrônicas e estrutura cristalina

As ótimas propriedades físicas e eletrônicas do grafeno são devidas à natureza das
ligações covalentes entre os seus átomos de carbono [80, 81]. Para compreender esse fenômeno,
parte-se da distribuição eletrônica do carbono. Este apresenta 4 elétrons na sua camada de
valência, tendo eles a liberdade para interagir entre si, a fim de formar os vários tipos de
alótropos, tais como o grafeno [69]. De acordo com o diagrama de Linus Pauling [82], no seu
estado elementar (não excitado), o carbono apresenta os 4 elétrons nos orbitais 2s e 2p, de acordo
com a Fig. 11(a). Dessa forma, quando os átomos de carbono se ligam para a formação de algum
sólido cristalino (alótropo), um dos elétrons do orbital 2s é excitado para o orbital 2pz de maior
energia, tal como ilustra a Fig. 11(b). Assim, ligações e interações ocorrem entre os elétrons
presentes nos orbitais 2s e 2p de átomos de carbono vizinhos. Essas interações são chamadas de
hibridização, e os diferentes tipos de orbitais híbridos formados, produzem os vários tipos de
alótropos do carbono [69, 82, 83].

No grafeno, além de um dos elétrons do orbital 2s, presente na camada de valência,
ser excitado para o orbital 2pz , os orbitais 2s e 2p (2px e 2py) interagem formando três novos
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Figura 10 – Alótropos do carbono: (a) grafeno, (b) fulereno, (c) grafite e (d) nanotubo de carbono.
As esferas apresentadas nas figuras representam os átomos de carbono, e o segmento
que as une representa as ligações covalentes.

(a) (b) (c)

(d)

Fonte: Adaptada de [79, 80].

orbitais hibridizados sp2 (Fig. 11(b)). Os novos orbitais sp2 formam uma geometria trigonal plana
(120°entre si), e seus elétrons são responsáveis pela ligação covalente do tipo σ entre os átomos
de carbono (Fig. 11(c)). Esse tipo de ligação confere ao grafeno uma alta rigidez mecânica,
devido à força da ligação σ. Além disso, o orbital 2pz é perpendicular ao plano que contém os
orbitais sp2, e seus elétrons formam ligações covalentes do tipo π entre os átomos de carbono
vizinhos (Fig. 11(c)). Essas ligações são fracas, porque os elétrons presentes no orbital 2pz são
fracamente ligados ao núcleo, sendo deslocalizados. Além disso, as altas mobilidades desses
elétrons estão relacionadas diretamente com a condutividade elétrica do grafeno [80, 83, 84].

3.1.1 A rede direta

A estrutura física do grafeno depende da disposição dos átomos de carbono para formação
do cristal, sendo de fundamental importância o estudo de sua estrutura cristalina [85, 86]. Nesse
sentido, o grafeno apresenta um arranjo periódico de átomos de carbono. Estes podem ser
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Figura 11 – Esquemático representando a distribuição elétrônica e seus spins correspondentes
em: (a) átomo de carbono e (b) grafeno. Em (c), é representado a disposição dos
orbitais no grafeno, de modo que em verde são ilustradas as ligações do tipo π
produzidas pelos elétrons no orbital 2pz, e em azul, as ligações do tipo σ, devido aos
elétrons nos orbitais sp2

.
(a) (b)

(c)

Fonte: Adaptada de [69, 84].

descritos por meio de uma célula unitária, a qual é definida por meio de pontos (átomos) e por
uma rede. Assim, a rede cristalina pode ser construída por meio da repetição, sem sobreposição
dos pontos, da célula unitária. Se, para qualquer átomo pertencente a esta rede, a disposição dos
outros átomos vista em qualquer direção for a mesma, então ela é uma rede de Bravais [85].
Dessa forma, qualquer átomo pertencente à rede pode ser escrito em função dos vetores de
rede primitiva, que são vetores de translação. Estes por sua vez, são combinações lineares dos
vetores-base primitivos, definidos a partir da célula unitária da rede cristalina [69, 85, 86].

Assim, a rede direta para a estrutura cristalina do grafeno é uma rede de Bravais com
base de dois átomos A e B (pontos que conectam anéis uns aos outros na rede cristalina), tal
como ilustra a Fig. 12. Nesta figura, a célula unitária da rede de Bravais está representada pelo
paralelogramo equilátero (linha tracejada), cuja aresta mede a =

√
3aC−C = 2,46 Å, onde

aC−C = 1,42 Å é a distância entre dois átomos de carbono vizinhos. Portanto, os vetores-base
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primitivos podem ser escritos por [69]

~a1 =

(√
3a

2
,
a

2

)
, (3.1)

~a2 =

(√
3a

2
,−a

2

)
, (3.2)

em que |~a1|= |~a2|= a. A partir da Fig. 12, observa-se que cada átomo de carbono pertencente
à rede está ligado a três átomos vizinhos, de modo que a distância entre A e B, bem como a
posição relativa aos outros átomos vizinhos, podem ser descritas em função dos vetores-base
primitivos através de [69]

~R1 =

(
a√
3
, 0

)
, ~R2 = −~a2 + ~R1 =

(
− a

2
√

3
,−a

2

)
, (3.3)

~R3 = −~a1 + ~R1 =

(
− a

2
√

3
,
a

2

)
, (3.4)

onde |~R1|= |~R2|= |~R3|= aC−C

Figura 12 – Parte da rede cristalina em forma de favo de mel, com a célula unitária sendo o
paralelogramo equilátero, representado em linha tracejada. A base da rede de Bravais
é definida pelos dois átomos A e B.

Fonte: Adaptada de [69].
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3.1.2 Rede recíproca

A rede recíproca é fundamental para o estudo dos diagramas de bandas de energia no gra-
feno. Em outros materiais, através de suas redes recíprocas, analisam-se os dados obtidos a partir
da difração de ondas eletromagnéticas ao incidir nesses materiais, bem como o comportamentos
dessas ondas propagando-se no interior desses cristais [69, 80, 85].

Devido à periodicidade da rede cristalina, a rede recíproca pode ser obtida por meio do
uso da transformada de Fourier. No grafeno, ela também pode ser obtida a partir da rotação de
90°em relação à rede direta [69, 85]. Os vetores da rede recíproca são dadas pela relação [69]

b̃1 =

(
2π√
3a
,
2π

a

)
, (3.5)

b̃2 =

(
2π√
3a
,−2π

a

)
, (3.6)

com |b̃1|= |b̃2|=
4π√
3a

, conforme ilustra a Fig. 13. O cálculo das bandas de energias do grafeno

se dá na região definida pela primeira zona de Brillouin, tal qual ilustra a Fig. 13. Essa região,
por sua vez, é definida pela célula unitária de Wigner-Seitz [80, 85]. De acordo com a Fig. 13, a

primeira zona de Brillouin é um hexágono regular com lado igual a bZB =
|b̃1|√

3
=

4π

3a
e área

igual a
8π2

√
3a2

.

Na primeira zona de Brillouin existem três pontos de alta simetria que são importantes
para o cálculo das relações de dispersão. São eles: Γ (no centro), M (no ponto médio de suas
arestas) e K (nos vértices). Em relação ao centro (Γ), os vetores que descrevem a localização dos
outros pontos podem ser escritos por

Γ̃M =

(
2π√
3a
, 0

)
, (3.7)

Γ̃K =

(
2π√
3a
,
2π

3a

)
, (3.8)

onde |Γ̃M |= 2π√
3a

, |Γ̃K|= 4π

3a
e |M̃K|= 2π

3a
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Figura 13 – Rede recíproca do grafeno. Em cinza, está ilustrado a primeira zona de Brillouin.

Fonte: Adaptada de [69].

No diagrama de banda do grafeno, as bandas de condução e valência interceptam-
se nos seis pontos K da zona de Brillouin, conforme ilustrado na Fig. 14(b). Esse ponto é
denominado ponto de Dirac, ou nível de Fermi (Fig. 14(c)) [69]. O grafeno é classificado como
um semicondutor de gap nulo, visto que em outros materiais isolantes ou semicondutores, existe
um bandgap entre as bandas de condução e valência. Além disso, o grafeno pode ser considerado
um material semimetálico, devido à intersecção dos pontos de Dirac. Isso é devido à sobreposição
das bandas de condução e valência nos metais para certos níveis de energia. [80, 85, 87].

Conforme ilustrado na Fig. 14(c), o diagrama de banda do grafeno é definido pelos dois
cones de Dirac, interceptando-se no nível de Fermi. Esse ponto representa o nível energético
associado ao maior estado ocupado pelo elétron em um sólido em repouso, à temperatura de 0
K. Em valores próximos a esse nível energético, a dispersão do grafeno comporta-se de forma
linear. Esse comportamento garante aos elétrons π no grafeno, comportarem-se como férmions
de Dirac (sem massa), devido estarem deslocalizados. Dessa forma, a condução dos elétrons
no grafeno pode ser dada na velocidade de Fermi, a qual é aproximadamente c/300, sendo c a
velocidade da luz no vácuo, conferindo ao grafeno uma importante característica na utilização de
dispositivos nos campos da eletrônica e telecomunicações, bem como na miniaturização de tais
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dispositivos. [69, 87, 88].

Outra característica importante do grafeno é a capacidade de mudança em seu transporte
eletrônico. Para isso, é aplicada uma tensão de porta (Vg), a fim de mudar sua condutividade
superficial [6, 14, 89]. Essa mudança é devido à alteração do potencial químico µc, que desloca o
nível de Fermi, criando uma pequena sobreposição entre as bandas de condução e valência. Se,
por exemplo Vg > 0, há um pequeno aumento no nível de Fermi, deslocando-se para a banda de
condução, o que provoca o transporte por elétrons no grafeno. Por outro lado, se Vg < 0, o nível
de Fermi caminha para a banda de valência, conferindo um transporte por meio de buracos no
grafeno.

3.2 Condutividade superficial

Um modelo matemático para a condutividade do grafeno é de suma importância para o
seu correto tratamento na análise de problemas envolvendo o eletromagnetismo, bem como na
modelagem de dispositivos. Além disso, a correta implementação da condutividade do grafeno
em tais dispositivos, principalmente em análises computacionais, faz-se necessária.

A condutividade superficial do grafeno é assumida considerando uma folha de espessura
infinitesimal, de modo que σ = σ(ω, µc,Γ, T ), onde ω é a frequência angular, µc é o potencial
químico e Γ = 1/(2τ) é a taxa de espalhamento, e τ é o tempo de relaxação. Assim, considerando
o formalismo de Kubo, a condutividade superficial é dada por [13, 70],

σ̃(ω, µc,Γ, T ) =
jqe

2 (ω − j2Γ)

πh̄2

[
1

(ω − j2Γ)2

∫ ∞
0

ε

(
∂fd(ε)

∂ε
− ∂fd(−ε)

∂ε

)
dε

−
∫ ∞

0

fd(−ε)− fd(ε)
(ω − j2Γ)2 − 4 (ε/h̄)2 dε

]
. (3.9)

Em (3.9), qe é a carga do elétron, j =
√
−1, h̄ = h/(2π) é a constante reduzida de Plank, ε a

energia e fd(ε) =
(
e(ε−µc)/kBT + 1

)−1 é a distribuição de Fermi-Dirac, em que kB é a constante
de Boltzmann. O primeiro termo na Eq. (3.9) é devido a contribuição da condutividade intrabanda
(transições dentro da banda de condução ou valência) e o segundo termo, da condutividade
interbanda (transição da banda de valência para a banda de condução). A Fig. 15 ilustra as
interações entre as bandas de condução e valência.
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Figura 14 – Diagrama de banda no grafeno: (a) em duas dimensões (adaptada de [88]), (b) em
três dimensões, ilustrando a intersecção das bandas de condução e valência nos
6 pontos K da zona de Brillouin e (c) em baixas energias, com o ponto de Dirac
apresentado.

.
(a) (b)

(c)

Fonte: Adaptada de [87].

A partir de (3.9), a condutividade intrabanda pode ser definida por [13]

σ̃intra(ω, µc,Γ, T ) = −j
qe

2kBT

πh̄2 (ω − j2Γ)

(
µc
kBT

+ 2 ln
(
1 + e−µc/kBT

))
. (3.10)

De (3.10), com σ̃intra = σ
′
intra + jσ

′′
intra, observa-se que σ′

intra > 0 e σ′′
intra < 0. Essas condições

são ilustradas nas Fig. 16(a) e 16(b). Além de σ′
intra > 0, seu valor aumenta com o aumento
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Figura 15 – Exemplo dos tipos de condutividade formadas, a partir das interações intra e inter-
banda. Abaixo do ponto de Dirac é ilustrada a banda de valência e acima, a banda
de condução.

Fonte: Adaptada de [70].

gradual do potencial químico µc (Fig. 16(a)), ocorrendo o inverso com a parte imaginária (σ′′
intra),

tal como ilustra a Fig. 16(b). Além disso, o aumento gradual de |σ̃intra(ω)|, está relacionado
com um nível maior de reflexão de onda eletromagnética incidente em superfícies compostas de
grafeno. Portanto, a variação da condutividade intrabanda, em função do potencial químico µc e
da frequência, é de fundamental importância para análise de propagação de ondas eletromagnéti-
cas em dispositivos tais como FSS (Frequency Selective Surface) e no controle de diagramas de
radiações em antenas [3, 8].

A partir da condutividade intrabanda, faz-se necessário o cálculo do comprimento de
onda plasmônico λSPP [13, 90], que é necessário, por exemplo, na análise de frequências de
ressonâncias em dispositivos espalhadores de ondas eletromagnéticas. Matematicamente, para
folhas de grafeno com área infinita e considerando o espaço livre como o meio de análise, pode-se
escrever λSPP como

λSPP =
2π

<{kSPP}
=
vg
f
, (3.11)

em que

kSPP = k0

√
1−

(
2

σ̃η2
0

)2

(3.12)

é o número de onda plasmônico, σ̃ é a condutividade intrabanda (ver (3.10)), vg é a velocidade
de onda plasmônica, η0 = 120π é a impedância do espaço livre e k0 = 2π/λ é o número de onda
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Figura 16 – Condutividade superficial intrabanda em função da frequência, para um aumento
gradual do potencial químico µc, utilizando-se os parâmetros T = 300 K e τ = 0,5
ps. Em (a) é a parte real da condutividade e (b) a parte imaginária.
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Fonte: O autor.

no espaço livre. [13, 70]. Tal como acontece com |σ̃intra(ω)|, o incremento gradual do potencial
químico produz aumento de λSPP em folhas de grafeno com área infinita, tal como ilustra a
Fig. 17. Este aumento está relacionado diretamente com o aumento da velocidade plasmônica
no grafeno, conforme (3.11). Além disso, <{kSPP} passa a assumir valores maiores que k0,
próximo a faixa de terahertz (0,1− 10 THz) [13]. Isso pode ser checado resolvendo (3.12).

Figura 17 – λSPP em função da frequência para vários valores de potenciais químicos.
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Em folhas finitas de grafeno, não existem expressões analíticas para o cálculo de λSPP ,
sendo muitas vezes necessário recorrer às simulações obtidas através de softwares de simulação
numérica, baseados nas equações de Maxwell, para excitação de onda plasmônica no grafeno.
Dessa forma, como mostrado em [91], a relação <{kSPP}/k0 aumenta à medida que a largura
da folha de grafeno vai diminuindo, tal como ilustra a Fig. 18. Dessa forma, devido ao efeito
das bordas na folha de grafeno, λSPP diminui juntamente com a diminuição da largura da
folha. Isso pode ser verificado pela Fig. 18, que ilustra <{kSPP}/k0 em função da frequência,
considerando as seguintes folhas de grafeno: largura de 5 µm, 10 µm e folha infinita. Para essas
curvas, T = 300 K, µc = 0,2 eV e Γ = 0,1 meV foram considerados como parâmetros no
grafeno.

Figura 18 – <{kSPP}/k0 em função da frequência, para várias geometrias de folhas de grafeno.
Para a folha com área infinita, (3.12) foi considerado para o cálculo de kSPP .
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A condutividade interbanda pode ser dada por (3.9). No entanto, devido a complexidade
em extrair a parte interbanda, por vezes aplica-se a condição kBT � |µc| [13, 70]. Dessa forma,
a condutividade interbanda, pode ser escrita como

σinter(ω, µc,Γ, 0) ≈ −jqe
2

4πh̄
ln

(
2|µc|− (ω − j2Γ) h̄

2|µc|+ (ω − j2Γ) h̄

)
. (3.13)

De (3.13), observa-se que para a taxa de espalhamento nulo (Γ = 0), a condutividade interbanda
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é puramente imaginária. Para a condição 2|µc|< h̄ω, essa condutividade possui tanto parte real
quanto imaginária, tal como ilustra a Fig. 19 [13]. Diferentemente da condutividade intrabanda,
o aumento gradual do potencial químico µc, diminui as partes real e imaginária da condutividade
interbanda.

Figura 19 – Condutividade superficial interbanda em função da frequência, para um aumento
gradual do potencial químico µc, utilizando-se os parâmetros T = 300 K e τ = 0,5
ps. Em (a) é a parte real da condutividade e (b) a parte imaginária.
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Se uma densidade de fluxo magnético externo ~B for aplicada a uma folha de grafeno,
seus portadores de cargas estarão sujeitos à força de Lorentz [92], influenciando na propagação de
onda plasmônica no grafeno [93]. Dessa forma, a condutividade passa a ser anisotrópica, estando
sujeita ao efeito Hall [13, 15, 93–95]. Esse efeito é importante para otimização e modelagem de
sensores, ressonadores e circuladores [2, 96–98].

Dessa forma, analisa-se a condutividade intrabanda sob a forma de um tensor dado por

σ̃(ω) =

[
σ̃xx(ω) σ̃xy(ω)

σ̃yx(ω) σ̃yy(ω)

]
=

[
σ̃d(ω) −σ̃p(ω)

σ̃p(ω) σ̃d(ω)

]
, (3.14)

em que

σ̃d(ω) = σ0
1 + jωτ

(ωcτ)2 + (1 + jωτ)2
, (3.15)

σ̃p(ω) = σ0
ωcτ

(ωcτ)2 + (1 + jωτ)2
(3.16)

e
σ0 =

qe
2kBT

πh̄2

(
µc
kBT

+ 2 ln
(
1 + e−µc/kBT

))
(3.17)
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Em (3.15) e (3.16), ωc = qeB0v
2
F/µc é a frequência cíclotron, B0 é a densidade de fluxo

magnético (externo) e vF é a velocidade de Fermi. Portanto, uma vez que as características
físicas e elétricas do grafeno são conhecidas, é possível, através do uso das equações de Maxwell,
solucionar os vários tipos de problemas de engenharia envolvendo esse material. No entanto,
devido à complexidade das equações obtidas e a impossibilidade de extrair soluções analíticas
em problemas reais, a modelagem numérica de folhas de grafeno se faz necessária através de
métodos numéricos, tais como o Finite-Difference Time-Domain (FDTD) [18].
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4 O método FDTD e modelagem numé-
rica do grafeno

Desenvolvido por Yee em 1966 [99], o método FDTD (Finite-Difference Time-Domain)
utiliza aproximações por diferenças finitas, especialmente diferenças centradas, para o cálculo
numérico das derivadas parciais, em relação ao espaço e ao tempo, presentes nas equações de
Maxwell. Essas aproximações geram erros de segunda ordem para as derivadas em relação ao
tempo e espaço [18]. Dessa forma, as leis de Faraday e Ampère tornam-se mais simples de
serem tratadas computacionalmente devido à facilidade de realizar a expansão em equações
de diferenças algébricas, utilizando a aproximação de diferenças centradas. Vale ressaltar que,
como o sistema de coordenadas empregado, neste trabalho, é o retangular, as leis de Gauss não
são impostas nas aproximações por derivadas centradas. Além disso, as equações rotacionais de
Faraday e Ampère são suficientes para caracterizar a propagação da onda eletromagnética, pois
satisfazem as leis de Gauss [92].

Para representar o domínio de análise, é definida uma malha computacional com unidade
básica chamada célula de Yee. Esta célula possui arestas iguais a ∆x, ∆y e ∆z, cuja posição
no domínio computacional é dada por índices inteiros i, j e k. A posição física do canto de
referência espacial de uma dada célula, é dada por x = i∆x, y = j∆y e z = k∆z (ponto
indicado por (i, j, k) na Fig. 20). O instante de tempo t, no qual é calculado o campo elétrico,
é obtido pelo produto de n (contador temporal) por ∆t (passo de tempo). Por fim, o instante

físico-computacional no qual é avaliado o campo elétrico é n, e o campo magnético,
(
n+

1

2

)
.

As componentes do campo elétrico estão posicionadas nas arestas de uma dada célula de Yee, e
as componentes de campo magnético, em suas faces, tal como ilustra a Fig. 20.
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Figura 20 – Célula de Yee representada no espaço tridimensional

Fonte: [100].

Dessa forma, no espaço tridimensional, as equações de Maxwell, na sua forma diferencial,
são escritas da seguinte forma:

∇× ~E = −∂
~B

∂t
(4.1a)

e

∇× ~H =
∂ ~D

∂t
+ ~J, (4.1b)

onde ~B é o vetor densidade de fluxo magnético (Wb/m2), ~D é o vetor densidade de fluxo elétrico
(C/m2) e ~J é a densidade superficial de corrente (A/m2). Além disso, ~B, ~D e ~J podem ser
definidos pelas relações constitutivas

~B = µ ∗ ~H, (4.2a)

~D = ε ∗ ~E, (4.2b)
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~J = σ ∗ ~E, (4.2c)

onde µ, ε, σ são as permeabilidade magnética, permissividade elétrica e condutividade elétrica
respectivamente. Ainda, ~E é o vetor campo elétrico, ~H é o vetor campo magnético e ∗ indica a
operação de convolução, indicando a possibilidade do tratamento com materiais dispersivos e/ou
anisotrópicos.

Considerando o meio isotrópico e não dispersivo, (4.1) pode ser escrito por

∇× ~E = −µ∂
~H

∂t
(4.3a)

e

∇× ~H = ε
∂ ~E

∂t
+ ~J, (4.3b)

Escrevendo explicitamente o rotacional dos campos elétrico e magnético, é obtido um
conjunto de seis equações, onde cada equação diferencial pode ser usada para calcular uma
componente escalar de campo. Assim, das equações (4.3), verifica-se que:

∂Hx

∂t
=

1

µ

(
∂Ey
∂z
− ∂Ez

∂y

)
, (4.4a)

∂Hy

∂t
=

1

µ

(
∂Ez
∂x
− ∂Ex

∂z

)
, (4.4b)

∂Hz

∂t
=

1

µ

(
∂Ex
∂y
− ∂Ey

∂x

)
, (4.4c)

∂Ex
∂t

=
1

ε

(
∂Hz

∂y
− ∂Hy

∂z
− σEx

)
, (4.4d)

∂Ey
∂t

=
1

ε

(
∂Hx

∂z
− ∂Hz

∂x
− σEy

)
(4.4e)

e
∂Ez
∂t

=
1

ε

(
∂Hy

∂x
− ∂Hx

∂y
− σEz

)
. (4.4f)

Assim, aplicando a definição de derivada centrada [18, 99] nas equações (4.4), obtêm-se as
equações de Maxwell na sua forma discretizada para os campos magnético e elétrico. Por
exemplo, as componentes Hx e Ex podem ser aproximadas por

Hx|
n+ 1

2

i,j+ 1
2
,k+ 1

2

= Hx|
n− 1

2

i,j+ 1
2
,k+ 1

2

+

∆t

µ

[
Ey|ni,j+ 1

2
,k+1
−Ey|ni,j+ 1

2
,k

∆z

−
Ez|ni,j+1,k+ 1

2

−Ez|ni,j,k+ 1
2

∆y

] (4.5)
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e

Ex|n+1
i+ 1

2
,j,k

= Ex|ni+ 1
2
,j,k

+

∆t

ε

Hz|
n+ 1

2

i+ 1
2
,j+ 1

2
,k
−Hz|

n+ 1
2

i+ 1
2
,j− 1

2
,k

∆y

−
Hy|

n+ 1
2

i+ 1
2
,j,k+ 1

2

−Hy|
n+ 1

2

(i+ 1
2
,j,k− 1

2
)

∆z

−
σ∆t

[
Ex|n+1

i+ 1
2
,j,k

+Ex|ni+ 1
2
,j,k

2

]
.

(4.6)

4.1 Precisão e estabilidade

A precisão do método está relacionada à proximidade entre a solução numérica e a
solução analítica, ou ainda, à representação correta do comportamento físico do problema,
caso não haja solução analítica. A estabilidade garante a convergência para uma solução com
amplitude limitada para todo o tempo, ou seja, o erro encontrado para uma dada iteração deve
ser menor do que o erro da iteração anterior [18]. Ambas as características para o método FDTD
devem ser respeitadas a fim de assegurar a confiabilidade do método.

Os incrementos espacias (∆x, ∆y e ∆z) e temporal (∆t) estão intimamente relacionados
à precisão e estabilidade do método, de tal maneira que a escolha aleatória dos incrementos
podem gerar instabilidade e/ou dispersão numérica, além de imprecisões no resultado obtido. A
fim de minimizar o erro por dispersão, promovendo precisão ao método, deve-se escolher

∆x,y,z ≤
λmin
10

, (4.7)

onde λmin é o mínimo comprimento de onda associado à frequência máxima do sinal de excitação
e à menor velocidade de propagação de onda no ambiente modelado. A condição de estabilidade
é atendida quando o passo de tempo ∆t é determinado pela condição de Courant [18, 101], que é
dada por

∆t ≤
1

vmax

(
1

∆2
x

+
1

∆2
y

+
1

∆2
z

)− 1
2

, (4.8)

onde vmax é a máxima velocidade de propagação da onda no domínio de análise. Se o meio for o
vácuo, vmax é igual a c, em que c é a velocidade da luz.
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4.2 Condição de fronteira absorvente - CPML

Em simulações usando o método FDTD, há a necessidade de impor limites no domínio
numérico de análise. Tais limites, em problemas fechados, são normalmente impostos através
de paredes elétricas que terminam o domínio, levando a reflexões da onda eletromagnética.
Em problemas abertos, é necessário truncar o domínio numérico de análise por condições
de fronteira absorvente (ABCs) [18], caso contrário, programas baseados no método FDTD
requerem uma quantidade infinita de memória e de processamento computacionais, tornando o
método impraticável.

As ABCs são impostas numericamente nos términos do domínio computacional de
análise, a fim de que a onda eletromagnética seja absorvida em tais regiões, sofrendo atenuação.
Assim, faz-se parecer que a onda continua propagando-se para fora do domínio de análise,
indo para o infinito. Isso assegura uma boa exatidão nos resultados obtidos dentro da região de
análise efetiva, pois evita a contaminação por sinais refletidos, não físicos, oriundos dos términos
do domínio. Embora existam vários tipos de ABCs [102–104], neste trabalho será utilizado
o método CPML (Convolutional Perfectly Matched Layers) [105], em cuja formulação estão
presentes meios dispersivos artificiais, com níveis de atenuação graduais da onda ao longo de
camadas providas com casamento perfeito de impedância com a região de análise, tal como
em [103, 104]. Além disso, esta técnica apresenta uma formulação para meios gerais, podendo
ser utilizada tanto para meios homogêneos, quanto para meios não homogêneos, dispersivos,
com perdas ou meios anisotrópicos, tornando-se mais eficiente computacionalmente do que as
demais ABCs, além de apresentar equações mais simples para atualizações dos campos.

Na formulação CPML, é realizado um mapeamento complexo das coordenadas espacias
por meio de funções dependentes da frequência, sob a forma

sl = κl +
σl

αl + jωε0

(l = x, y ou z). (4.9)

Dessa forma, considerando a transformada de Fourier de (4.4f), por exemplo, e o vácuo,
a lei de Faraday no domínio da frequência pode ser escrita para a componente Ez como

jωε0Ez =
1

sx

∂Hy

∂x
− 1

sy

∂Hx

∂y
. (4.10)

Transformando-se para o domínio do tempo (4.10), tem-se

ε0
∂Ez
∂t

= sx(t) ∗
∂Hy

∂x
− sy(t) ∗

∂Hx

∂y
, (4.11)

onde sx(t) e sy(t) representam as transformadas inversas de Fourier para sx e sy, respectivamente.
Ainda, ∗ denota a operação de convolução.
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Pode-se mostrar que a transformada inversa de Fourier de (4.9) é dada por

sl(t) =
δ(t)

κl
− σl
ε0κ2

l

exp

[
−
(
σl
ε0κl

+
αl
ε0

)
t

]
u(t) =

δ(t)

κl
+ ζl(t), (4.12)

onde δ(t) é a função impulso e u(t) é a função degrau. Dessa forma, substituindo (4.12) em
(4.11), temos

ε0
∂Ez
∂t

=
1

κx

∂Hy

∂x
− 1

κy

∂Hx

∂y
+ ζx(t) ∗

∂Hy

∂x
− ζy(t) ∗

∂Hx

∂y
. (4.13)

Para representar de forma mais eficiente as convoluções definidas em (4.13), usa-se a resposta
discreta ao impulso para ζl(t), de modo que

Z0l =

∫ (m+1)∆t

m∆t

ζl(τ)dτ = − σl
ε0κ2

l

∫ (m+1)∆t

m∆t

exp

[
−
(
σl
ε0κl

+
αl
ε0

)
τ

]
dτ

= al exp

[
−
(
σl
κl

+ αl

)]
m∆t

ε0

, (4.14)

onde,

al =
σl

σlκl + κ2
l σl

[
exp

[
−
(
σl
κl

+ αl

)]
∆t

ε0

− 1

]
. (4.15)

Dessa forma, ao discretizar (4.13), surgem convoluções entre as derivadas parciais das compo-
nentes de ~H e Z0l . Porém, isto torna-se, a princípio, computacionalmente inviável, pois seria
aplicada a todas as componentes de campo e dependeria de todos os instantes de tempo passados.
Felizmente, devido a natureza exponencial de Z0l , é possível aplicar a técnica de convolução
recursiva [106]. Portanto são introduzidas equações auxiliares Ψl, de forma que as equações de
atualização para a CPML são dadas por

Ez|n+1
i,j,k+ 1

2

= Ez|ni,j,k+ 1
2
+

∆t

ε

Hy|
n+ 1

2

i+ 1
2
,j,k+ 1

2

−Hy|
n+ 1

2

i− 1
2
,j,k+ 1

2

kx∆x

−
Hx|

n+ 1
2

i,j+ 1
2
,k+ 1

2

−Hx|
n+ 1

2

i,j− 1
2
,k+ 1

2

ky∆y

+

Ψezx|
n+ 1

2

i,j,k+ 1
2

−Ψezy|
n+ 1

2

i,j,k+ 1
2

]
.

onde

Ψezx|
n+ 1

2

i,j,k+ 1
2

= bxΨezx|
n− 1

2

i,j,k+ 1
2

+ax

Hn+ 1
2

y (i+ 1
2
,j,k+ 1

2
)
−Hn+ 1

2

y (i− 1
2
,j,k+ 1

2
)

∆x

 , (4.16)



Capítulo 4. O método FDTD e modelagem numérica do grafeno 50

Ψezy|
n+ 1

2

i,j,k+ 1
2

= byΨezy|
n− 1

2

i,j,k+ 1
2

+ay

Hn+ 1
2

x (i,j+ 1
2
,k+ 1

2
)
−Hn+ 1

2

x (i,j− 1
2
,k+ 1

2
)

∆y

 , (4.17)

bl = exp

[
−
(
σl
κl

+ αl

)
∆t

ε0

]
(l = x, y ou z) (4.18)

e al é dado por (4.15). Expressões similares podem ser obtidas para as outras componentes
de campos elétrico e magnético. A fim de calcular σl e κl, a Fig. 21 ilustra a disposição e o
comportamento dos valores desses parâmetros em um domínio de análise bidimensional, bem
como na região da CPML. O modo de propagação considerado nesse exemplo é o TMz.

Figura 21 – Distribuição das parâmetros σl e κl, onde l é x ou y, em um domínio numérico
contendo região de análise e CPML

CPML

Região de Análise 

Parede elétrica 
condutora

Fonte: O autor.
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Dessa forma, os parâmetros avaliados são calculados para cada componente de campo,
presente no modo de propagação, da seguinte forma:
para Hx,

σx(i) =
σx max|i− iβ|m

nmc
, (4.19a)

κx(i) = 1 +
(κx max − 1)|i− iβ|m

nmc
, (4.19b)

σy

(
j +

1

2

)
=

σy max

∣∣∣∣j − jβ +
1

2

∣∣∣∣m
nmc

, (4.19c)

κy

(
j +

1

2

)
= 1 +

(κy max − 1)

∣∣∣∣j − jβ +
1

2

∣∣∣∣m
nmc

. (4.19d)

Para Hy,

σx

(
i+

1

2

)
=

σx max

∣∣∣∣i− iβ +
1

2

∣∣∣∣m
nmc

, (4.20a)

κx

(
i+

1

2

)
= 1 +

(κx max − 1)

∣∣∣∣i− iβ +
1

2

∣∣∣∣m
nmc

, (4.20b)

σy(j) =
σy max|j − jβ|m

nmc
, (4.20c)

κy(j) = 1 +
(κy max − 1)|j − jβ|m

nmc
. (4.20d)

Por fim, para Ez:

σx (i) =
σx max |i− iβ|m

nmc
, (4.21a)

κx (i) = 1 +
(κx max − 1) |i− iβ|m

nmc
, (4.21b)

σy(j) =
σy max|j − jβ|m

nmc
, (4.21c)

κy(j) = 1 +
(κy max − 1)|j − jβ|m

nmc
. (4.21d)

A variável nc é o número de camadas da CPML. Na literatura seu valor, geralmente, é adotado
como 10 [18], β = 0 ou 1, de modo que:

1 ≤ k ≤ k0, (4.22a)

k1 ≤ k ≤ kmax, (4.22b)
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em que k pode ser i ou j (ver Fig. 21). Ainda,

σl max =
1 +m

15ncπ∆l
, (4.23)

κmax tem seu valor escolhido, na literatura, entre 7 e 15 [18, 105] Já o valor de m é a ordem do
polinômio interpolador, no qual adota-se 4 [18].

4.3 Modelagem numérica de folhas de grafeno via método
FDTD

Na malha FDTD, as folhas de grafeno podem ser modeladas em planos contendo com-
ponentes de campo elétrico, definindo modos TE em células de Yee 3-D, tal como ilustrado
pela Fig. 22 para o modo TEz [7, 23]. A representação numérica do grafeno é baseada em
equações específicas de atualização usadas para calcular os componentes de campo elétrico ~E e
densidade de corrente ~J tangenciais à folha [23]. Além disso, a influência da componente normal
da densidade de fluxo magnético externo ~B pode ser considerada.

Figura 22 – Modelagem FDTD do grafeno na célula de Yee (i, j, k) com base em equações de
atualizações específicas para as componentes tangenciais de ~E e ~J , sob influência
de B = B0âz.

E
y
, J

y

H
z

E
y
, J

y

B
0

E
x 
, J

x

E
x 
, J

x

(i,j,k)

(i,j,k+1)

(i+1,j,k)

(i,j+1,k)

Grafeno

z
k

x
y

z

Fonte: O autor.

De acordo com o modelo de Drude, desconsiderando as contribuições da interbanda, a
condutividade do grafeno pode ser representada pelo tensor dado em (3.14) [23, 95]. Na região
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onde a folha de grafeno está posicionada, a lei de Ampère, no domínio da frequência, pode ser
escrita como

jωεẼ(ω) = ∇× H̃(ω)− J̃v(ω), (4.24)

em que Ẽ(ω), H̃(ω) e J̃v(ω) são as transformadas de Fourier dos campos elétrico, magnético e
densidade volumétrica de corrente elétrica. Considerando que a folha fina de grafeno de interesse
esteja posicionada em z = zk, tal como ilustrado pela Fig. 22, sua condutividade superficial pode
ser descrita em termos da função impulso de Dirac [107]. Logo,

J̃v(ω) = σ̃(ω)δ(z − zk) · Ẽ(ω). (4.25)

Integrando (4.24) no intervalo [zk − ∆z/2, zk + ∆z/2], onde ∆z é o comprimento da aresta
da célula de Yee paralela a z, e aplicando a propriedade de amostragem da função impulso,
obtém-se

J̃v(ω)∆z = σ̃(ω) · Ẽ(ω)|z=zk , (4.26)

na qual J̃(ω) = J̃v(ω)∆z é a densidade superficial de corrente. Usando (3.14) e (4.26), tem-se
que

J̃(ω) = σ̃(ω) · Ẽ(ω) =

 σ̃d(ω)Ẽx(ω)− σ̃p(ω)Ẽy(ω)

σ̃p(ω)Ẽx(ω) + σ̃d(ω)Ẽy(ω)

0

 . (4.27)

Dessa forma,
J̃x(ω) = σ̃d(ω)Ẽx(ω)− σ̃o(ω)Ẽy(ω) (4.28)

e
J̃y(ω) = σ̃o(ω)Ẽx(ω) + σ̃d(ω)Ẽy(ω). (4.29)

A Substituição de (3.15) e (3.16) em (4.28), usando (4.29) e transformando (4.28) para o domínio
do tempo, produz

τ
dJx(t)

dt
+ Jx(t) = σ0Ex(t)− ωcτJy(t). (4.30)

Procedimento matemático similar é executado, substituindo (3.15) e (3.16) em (4.29), usando
(4.28) e transformando (4.29) para o domínio do tempo, produzindo

τ
dJy(t)

dt
+ Jy(t) = σ0Ey(t) + ωcτJx(t). (4.31)

As expressões (4.30) e (4.31) podem ser reescritas, usando uma notação matricial compacta, da
seguinte forma:

dJ(t)

dt
= M · J(t) +

σ0

τ
E(t), (4.32)
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em que

M =

[
−2Γ −ωc
ωc −2Γ

]
. (4.33)

Em (4.33), Γ = 1/(2τ) é a taxa de espalhamento.

A fim de resolver a equação diferencial matricial dada em (4.32), é aplicado o método da
exponencial matriz [23, 108]. Inicialmente, (4.32) é transformada para o domínio de Laplace.
Posteriormente, após realizar as manipulações matemáticas adequadas, vê-se que

J(s) = (sI −M)−1 · J(t0) + 2σ0Γ(sI −M)−1 ·E(s). (4.34)

Então, aplicando a transformada inversa de Laplace em (4.34), tem-se

J(t) = eM (t−t0) · J(t0) + 2σ0Γ

∫ t

t0

eM (t−ξ) ·E(ξ)dξ. (4.35)

No método FDTD, ~J(t) e ~E(t) são calculados, na malha de tempo discreto, nos instantes
(n+ 1

2
)∆t e n∆t, respectivamente [18]. Consequentemente,

Jn+ 1
2 = A · Jn−

1
2 + 2σ0ΓB ·En, (4.36)

em que
A = eM∆t (4.37)

e

B =

∫ ∆t

0

eM∆tdt. (4.38)

As expressões (4.37) e (4.38) podem ser simplificadas usando o método da exponencial matriz.
Portanto, ambas as equações são escritas em termos dos autovalores da matrizM , ou seja,

A = eM∆t = e−2Γ∆t

[
cos(ωc∆t) − sin(ωc∆t)

sin(ωc∆t) cos(ωc∆t)

]
(4.39)

e

B =

∫ ∆t

0

eM∆tdt = M−1
(
eM∆t − I

)
=

e−2Γ∆t

ω2
c + (2Γ)2

[
Cd −Co
Co Cd

]
, (4.40)

em que
Cd = 2Γ[e2Γ∆t − cos(ωc∆t)] + ωc sin(ωc∆t) (4.41)
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e
Co = ωc[e

2Γ∆t − cos(ωc∆t)]− 2Γ sin(ωc∆t). (4.42)

Portanto, as equações na sua forma discretizada para as componentes Jx e Jy são dadas por

Jx|
n+ 1

2

i+ 1
2
,j,k

= A ·

 Jx|
n− 1

2

i+ 1
2
,j,k

Jy|
n− 1

2

i+ 1
2
,j,k

+ 2σ0ΓB ·

 Ex|ni+ 1
2
,j,k

Ey|ni+ 1
2
,j,k

 (4.43)

e

Jy|
n+ 1

2

i,j+ 1
2
,k

= A ·

 Jx|
n− 1

2

i,j+ 1
2
,k

Jy|
n− 1

2

i,j+ 1
2
,k

+ 2σ0ΓB ·

 Ex|ni,j+ 1
2
,k

Ey|ni,j+ 1
2
,k

 . (4.44)

Diferentemente do que é proposto em [23], neste trabalho as componentes da densidade su-
perficial de corrente, tangenciais às folhas de grafeno, são calculadas nas mesmas posições
espaciais definidas por Yee, para o cálculo das componentes correspondentes de campo elétrico,
tal como ilustra a Fig. 22 para uma folha de grafeno colocada paralelamente ao plano x − y.
Isso é necessário para o cálculo fisicamente adequado das componentes de ~J e ~E em folhas
de grafeno, mas de forma a garantir a correta representação da interdependência entre Jx e Jy,
especificada por (4.30) e (4.31), que decorre da natureza tensorial da condutividade elétrica
(3.14). Dessa forma, médias espaciais das componentes de campo devem ser consideradas nos
cálculos de (4.43) e (4.44). Portanto, têm-se

Jx|
n− 1

2

i,j+ 1
2
,k

=
1

4

(
Jx|

n− 1
2

i+ 1
2
,j,k

+Jx|
n− 1

2

i+ 1
2
,j+1,k

+Jx|
n− 1

2

i− 1
2
,j,k

+Jx|
n− 1

2

i− 1
2
,j+1,k

)
(4.45)

e

Jy|
n− 1

2

i+ 1
2
,j,k

=
1

4

(
Jy|

n− 1
2

i,j+ 1
2
,k

+Jy|
n− 1

2

i+1,j+ 1
2
,k

+Jy|
n− 1

2

i,j− 1
2
,k

+Jy|
n− 1

2

i+1,j− 1
2
,k

)
. (4.46)

Procedimento similar é realizado para as componentes de campo Ex|ni,j+ 1
2
,k

e Ey|ni+ 1
2
,j,k

.

Tendo em vista que as componentes de ~J já foram calculadas na folha de grafeno, a lei
de Ampère deve ser usada para o cálculo das componentes de ~E. Assim, a equação FDTD para a
atualização de Ex é

Ex|n+1
i+ 1

2
,j,k

= Ex|ni+ 1
2
,j,k

+
∆t

ε

Hz|
n+ 1

2

i+ 1
2
,j+ 1

2
,k
−Hz|

n+ 1
2

i+ 1
2
,j− 1

2
,k

∆y

−
Hy|

n+ 1
2

i+ 1
2
,j,k+ 1

2

−Hy|
n+ 1

2

i+ 1
2
,j,k− 1

2

∆z

−
Jx|

n+ 1
2

i+ 1
2
,j,k

∆z

 . (4.47)
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De maneira análoga, é possível obter uma expressão para Ey|n+1
i,j+ 1

2
,k

. Finalmente, Ez e todas as
componentes escalares de campo magnético são calculadas exatamente como no método FDTD
original [18]. Neste trabalho, a linguagem de programação C foi empregada para implementação
do método proposto neste capítulo. O computador com as configurações: Intel® Core™ i5-3330,
3 GHz e 8 GB de mémoria RAM, foi utilizado para realização das simulações.

A escolha por uma linguagem de nível intermediário foi motivada pelo baixo tempo
de simulação computacional alcançado, utilizando-se a linguagem C, quando comparado com
os principais softwares comerciais. Por exemplo, para a resposta em frequência de uma FSS
contendo unicamente uma folha de grafeno quadrada em sua célula unitária, o cálculo de uma
única frequência utilizando-se, por exemplo, o programa comercial HFSS dura em torno de 20

minutos. No entanto, utilizando-se a formulação FDTD implementada, escrita em linguagem C, a
simulação no domínio do tempo dura em torno de 8 horas, com a possibilidade do cálculo de 1000

ou mais frequências, através da transformada de Fourier do sinal temporal obtido. Dessa forma,
para otimização e consequentemente projeto da FSS desenvolvida neste trabalho, é preferível o
uso da formulação FDTD que foi implementada utilizando-se a linguagem de programação C.
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5 Projeto da FSS inteligente e resultados
obtidos

Neste capítulo, é projetada uma FSS inteligente que possui modos de operação controla-
dos através do potencial químico em elementos de grafeno, pertencentes à FSS. O dispositivo
pode operar em modos single- ou dual-band, com possibilidade de reconfiguração espectral de
banda(s). Todos os passos necessários para obtenção do dispositivo são apresentados, bem como
os resultados obtidos.

5.1 Validação da formulação FDTD para folhas de grafeno

A fim de validar a formulação FDTD desenvolvida no Tópico 4.3, a resposta em frequên-
cia da FSS de grafeno descrita em [1] é reproduzida. As soluções numéricas obtidas utilizando-se
a rotina FDTD desenvolvida neste trabalho são comparadas com os resultados calculados empre-
gando o software HFSS [24].

A FSS modelada para fins de validação é ilustrada pela Fig. 23. As células unitárias
quadradas possuem período D = 5 µm. O comprimento da aresta de cada elemento quadrado de
grafeno da estrutura periódica é D−g, onde g = 0,5 µm. Os parâmetros das folhas de grafeno da
FSS são µc = 0,5 eV, τ = 0,5 ps e T = 300 K. Para uma comparação adequada dos resultados
aqui calculados com os obtidos em [1], a estrutura de grafeno é simulada no espaço livre (ou
seja, a permissividade relativa do substrato é εr = 1 e , consequentemente, h é irrelevante para
este caso). A estrutura está sob influência de um campo magnetostático externo B = B0 âz, na
qual B0 = 1 T.
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Figura 23 – Geometria da FSS de [1] (vista em perspectiva de parte da estrutura periódica).

  

 

 

 

 

 
 

Fonte: Adaptada de [1].

O domínio computacional utilizado no método FDTD para representar a célula unitária
da FSS sob análise é de 20 × 20 × 400. Nesta malha, as células de Yee são cúbicas, com
arestas medindo ∆ = 0,25 µm. Abaixo e acima da estrutura periódica, usa-se a formulação
convolutional perfectly matched layer (CPML) [105], apresentada no Tópico 4.2, absorvendo
ondas eletromagnéticas nestes limites do domínio computacional FDTD. A periodicidade é
alcançada pela aplicação da técnica PBC (Periodic Boundary Condition) definida em [109]
nas extremidades laterais de um único período da FSS. A FSS é excitada por uma onda plana
polarizada em x, gerada através do uso da técnica TF / SF (Total-Field / Scattered-Field) [18],
cujo perfil temporal é governado por um pulso Gaussiano com uma amplitude espectral mínima
significativa em f = 20 THz.

No programa comercial HFSS, as folhas de grafeno são modeladas como impedâncias
de superfícies anisotrópicas (designação da condição de contorno no software). As partes real
e imaginária de cada elemento de σ̃−1(ω) (denotado por Z̃s(ω) no HFSS) ao longo de toda a
faixa de frequência sob análise são importadas usando um arquivo auxiliar. A matriz σ̃−1(ω) é a
inversa de (3.14). O elemento de excitação denominado Floquet port e as condições de contorno
Master e Slave são utilizados para aplicar a periodicidade do problema.

A Fig. 24 ilustra o coeficiente de transmissão de co-polarização obtido neste trabalho,
usando a modelagem FDTD proposta para o grafeno, e a curva gerada pelo software HFSS. Em
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toda a faixa de interesse (0,5 − 10 THz), as respostas em frequência obtidas usando FDTD e
HFSS mostram boa concordância com os resultados apresentados em [1], em que o coeficiente
de transmissão mínimo de co-polarização é de 0,22 para a estrutura da Fig. 23, ocorrendo
aproximadamente em 4,70 THz.

Figura 24 – Validação da metodologia desenvolvida pelo FDTD: coeficiente de transmissão de
co-polarização.
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Fonte: O autor.

5.2 Projeto de uma FSS inteligente de grafeno operando como
filtro dual-band ou single-band

Nesta seção, uma FSS inteligente de grafeno é proposta. A célula unitária da estrutura da
Fig. 23 é substituída pela célula unitária ilustrada pela Fig. 25. Ela é composta de dois elementos
de grafeno: um anel quadrado com potencial químico µce e uma folha de grafeno colocada de
forma coplanar ao anel, em sua abertura, com potencial químico µci. A FSS proposta possui
os seguintes parâmetros fixos: D = 5 µm, g = 0,5 µm e a = 100 nm. Além disso, o campo
magnetostático não é aplicado à estrutura (B0 = 0). Observa-se que esses parâmetros fixos são
baseados na FSS proposta em [16], cuja célula unitária tem apenas o anel quadrado de grafeno,
com as arestas da abertura medindo d = l = 2, 25 µm (sem a folha interna de grafeno proposta
neste trabalho). Cada elemento de grafeno da célula unitária é configurado com τ = 0,25 ps e
T = 300 K. O substrato é caracterizado pelos parâmetros εr = 3,9 e h = 1 µm.
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Figura 25 – A célula unitária da FSS proposta neste trabalho para alteração dinâmica do estado
de operação e sintonização inteligente de banda(s) de rejeição.

Grafeno

Fonte: O autor.

Como um procedimento preliminar para obter a FSS multibanda inteligente, analisa-se a
resposta espectral de uma FSS, cuja célula unitária é formada por um anel de grafeno configurado
com µce = 1 eV e uma abertura retangular com os parâmetros geométricos d = 0,25 µm,
l = 2,25 µm e de = 1,59 µm, como indicado na Fig. 25. Para esta análise inicial, a folha de
grafeno na abertura do anel não está incluída na célula unitária. Esta configuração é investigada
via FDTD e HFSS para demonstrar que uma abertura retangular no anel de grafeno, usada como
célula unitária da FSS, produz mais de uma banda de rejeição. Esta análise é o primeiro passo
para o projeto do dispositivo (FSS inteligente) proposto. Nas simulações do FDTD, a malha
computacional uniforme tem 160×160×400 células cúbicas de Yee, cujas arestas medem 31,25

nm.

Como pode ser visto nos resultados da Fig. 26, esta estrutura periódica tem duas bandas
de rejeição (FSS dual-band). Considerando o nível de rejeição de −4 dB como referência, a
janela de banda inferior de rejeição tem uma largura de banda relativa de 40 %, variando de 2,70

THz a 4,05 THz. Nesta faixa de frequência, o mínimo de transmissão de −10,05 dB é visto na
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frequência de 3,39 THz. A largura de banda da faixa de rejeição de maior frequência (6,43−7,38

THz) é de 13,76 %. O mínimo de transmissão é de −7,71 dB em 6,93 THz.

Figura 26 – Comparação entre os resultados do FDTD e HFSS: Coeficiente de transmissão de
co-polarização da FSS para o anel de grafeno, com abertura retangular de dimensões
d = 0,25 µm e l = 2,25 µm, sem a folha interna de grafeno. Para o anel de grafeno,
µce é definido como 1 eV.
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Fonte: O autor.

A Fig. 27(a) ilustra a distribuição espacial da densidade de corrente superficial ~Js para
uma FSS com célula unitária formada pelo anel quadrado de grafeno (sem a folha de grafeno
na sua abertura), na sua frequência de ressonância de 3,29 THz. Por outro lado, a Fig. 27(b)
ilustra a distribuição de ~Js obtida quando uma folha de grafeno é colocada na sua abertura. Para
o caso da Fig. 27(b), o potencial químico µci é ajustado para o valor insignificante de 1 meV,
tornando a folha de grafeno mais transparente do que o anel, que é configurado com µce = 0,75

eV. Devido ao pequeno nível de condutividade na folha de grafeno (ver Fig. 16(a)), seu nível de
densidade de corrente é consideravelmente menor do que o observado no anel. Como pode ser
visto comparando as Fig. 27(a) e Fig. 27(b), as distribuições de corrente obtidas nos anéis são
extremamente semelhantes, caracterizando o mesmo tipo de ressonância.

As Figs. 28(a) e 28(b) ilustram as distribuições de ~Js obtidas para a FSS baseada no anel
de grafeno de abertura retangular (cujo coeficiente de transmissão está ilustrado na Fig. 26) nas
frequências de mínima transmissão em cada faixa de rejeição (3,39 THz e 6,93 THz ). Na Fig.
28(a), obtida na primeira ressonância do dispositivo, é ilustrado um modo dipolo, similarmente
ao observado na Fig. 27(a) para o caso do anel de abertura quadrada. Em contraste, a Fig. 28(b)
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mostra um modo quadrupolo para a segunda ressonância da estrutura, que é uma consequência
clara do fato de que d 6= l. Para os casos da Fig. 27, a única frequência de ressonância observada,
na faixa espectral analisada para o anel quadrado, é causada principalmente pelas intensas
correntes que fluem de uma das extremidades externas do anel, paralela a y, até a extremidade no
lado oposto, separadas pela distância D − g (ver Fig. 25). Isto também é observado na Fig. 28(a)
para a primeira ressonância do anel de abertura retangular. No entanto, a segunda ressonância
da FSS, baseada no anel de abertura retangular, é devido principalmente às intensas correntes
que fluem entre as arestas do anel e as arestas da abertura retangular (que são separadas pela
distância (D− g − d)/2, como é perceptível pela inspeção da Fig. 28(b)). Isso justifica o fato de
que a segunda frequência de ressonância (6,93 THz) é maior que o dobro da primeira frequência
de ressonância (3,39 THz).

Figura 27 – ~Js (A/m2) para as seguintes FSSs: (a) anel quadrado apenas, µce = 1 eV e d =
l = 2,25µm em f = 3,29 THz e (b) anel quadrado com a folha de grafeno em sua
abertura, µce = 0,75 eV, µce = 1 meV e a = 100 nm, para f = 2,65 THz (primeira
ressonância).

(a) (b)

Fonte: O autor.

Assim, a ideia principal que fundamenta o projeto da FSS inteligente proposta é usar a fo-
lha de grafeno na abertura retangular do anel para ativar ou desativar a banda de rejeição de maior
frequência, produzindo dois modos de operação reconfiguráveis. Isto é possível porque ajustando
o potencial químico de uma folha de grafeno para zero, esta se torna praticamente transparente
para ondas eletromagnéticas e o incremento deste parâmetro aumenta a condutividade elétrica
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do elemento de grafeno (ver Fig. 16(a)). Para os casos em que µci = 0 eV e µce ∼= 1 eV, a FSS
opera principalmente devido às intensas correntes vistas no anel da Fig. 28(c) (modo dipolo),
que é similar à distribuição de corrente vista na Fig. 27(a) para o caso baseado apenas com anel.
Além disso, quando µci se aproxima de 1 eV, uma segunda ressonância é criada, funcionando
com base não somente pela distribuição de corrente no anel vista na Fig. 28(d), que é similar
ao modo quadrupolo da Fig. 28(b) do anel com abertura retangular na segunda ressonância. A
operação também é baseada nas correntes induzidas na folha de grafeno, na abertura do anel.
Em resumo, quando µce e µci são muito maiores do que zero simultaneamente, o espaço a, entre
o anel e a folha interna de grafeno, funciona de maneira semelhante à abertura retangular da Fig.
28(b). Além disso, quando µci se aproxima de zero, a folha interna torna-se quase transparente e
a FSS comporta-se analogamente como a estrutura da Fig. 27(a).

Para a FSS inteligente proposta, as dimensões associadas à abertura são d = l = 2,25 µm,
e a distância entre a extremidade da abertura e a folha de grafeno é a = 100 nm. No método
FDTD, uma malha computacional uniforme com 200×200×400 células cúbicas de Yee é usada
(∆x = ∆y = ∆z = 25 nm). Na malha criada usando o HFSS, as arestas mínima e máxima dos
elementos triangulares são 13 nm e 270 nm, respectivamente. Esta malha de elementos finitos é
ilustrada na Fig. 29.

O primeiro estado de operação é o modo dual-band (modo on). Como explicado anterior-
mente, ele pode ser obtido, por exemplo, definindo µce = µci = 1 eV. Para esta configuração de
estado, a primeira banda de rejeição tem uma largura de banda relativa de 29,30% (2,36− 3,17

THz), onde o mínimo de transmissão é −7,19 dB em 2,78 THz. A segunda banda de rejeição
de transmissão tem uma largura de banda de 23,30% (5,50− 6,95 THz), em que o mínimo de
transmissão é−10,27 dB em f = 6,21 THz. Como mostra a Fig. 30, o mínimo de transmissão na
janela de rejeição de banda superior está 3 dB abaixo do mínimo da primeira banda de rejeição.
Isto é esperado, uma vez que a banda de rejeição de menor frequência é principalmente devido
às correntes induzidas no anel e a banda de rejeição de maior frequência é devida não apenas a
correntes induzidas no anel de grafeno, mas também por indução na folha de grafeno, na abertura
do anel. Este comportamento físico pode ser observado inspecionando as Figs. 28(c) e 28(d), que
ilustram ~Js para as frequências correspondentes aos primeiro e segundo mínimos de transmissão,
respectivamente.
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Figura 28 – ~Js (A/m2) para as FSSs configuradas com µce = 1 eV e com os seguintes parâmetros:
(a) d = 0,25 µm e l = 2,25 µm para f = 3,39 THz (primeira ressonância, sem folha
de grafeno na abertura do anel), (b) d = 0,25 µm e l = 2,25 µm para f = 6,93 THz
(segunda ressonância, sem folha de grafeno na abertura do anel), (c) µci = 1 eV e
a = 100 nm, para f = 2,78 THz (primeira ressonância da FSS proposta), (d) µci = 1
eV e a = 100 nm, para f = 6,21 THz (segunda ressonância da FSS proposta).

(a) (b)

(c) (d)

Fonte: O autor.
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Figura 29 – Malha gerada no HFSS para modelagem da FSS com a = 100 nm. Os Detalhes de
malha estão destacados.

Fonte: O autor.

O segundo estado de operação é o modo single-band (modo off ), que pode ser obtido
fixando µce = 0,75 eV e µci = 1 meV. Neste estado, o dispositivo opera com uma única banda
de frequências de baixos níveis de transmissão, uma vez que a folha de grafeno colocada na
abertura quadrada do anel é praticamente transparente. O parâmetro µce é ajustado para 0,75

eV, a fim de maximizar a coincidência da faixa única de rejeição espectral com a banda inferior
de ressonância do modo dual-band. Assim, o mínimo de transmissão é −7,66 dB em f = 2,65

THz. A largura de banda relativa nesta configuração single-band é aproximadamente 37,50%
(2,21−3,23 THz), ligeiramente menor do que a largura de banda da banda inferior de ressonância
do modo on, conforme pode ser inspecionado através da Fig. 30. Além disso, como ilustrado na
Fig. 27(b), a distribuição apresenta um modo dipolo semelhante ao observado na Fig. 27(a) para
a FSS sem a folha de grafeno na abertura do anel. A Tabela 1 resume os parâmetros das bandas
de rejeição das estruturas da FSS proposta e analisada até este ponto do trabalho.
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Figura 30 – Coeficiente de transmissão de co-polarização para a = 100 nm, para as duas confi-
gurações de operação da FSS proposta.

Fonte: O autor.

Tabela 1 – Bandas de rejeição das FSSs

Banda de rejeição
inferior

Banda de rejeição
superior

FSS baseada no anel de grafeno
com abertura retangular

40% (2,70− 4,05 THz)
−10,05 dB (3,39 THz)

13,76% (6,43− 7,38 THz)
−7,71 dB (6,93 THz)

FSS inteligente no
modo dual-band

29,30% (2,36− 3,17 THz)
−7,19 dB (2,78 THz)

23,30% (5,50− 6,95 THz)
−10,37 dB (6,21 THz)

FSS inteligente no
modo single-band

37,50% (2,21− 3,23 THz)
−7,76 dB (2,65 THz) −

Fonte: O autor.

5.3 Controle inteligente da(s) banda(s) de rejeição

Nesta seção, os modos de operação do dispositivo proposto são apresentados juntamente
com os resultados e as análises físicas, fundamentando os mecanismos de funcionamento da
FSS.
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5.3.1 Ajuste somente da banda superior de rejeição (modo on)

A fim de se obter, de forma controlável, o deslocamento exclusivamente da banda superior
de rejeição no modo on, o ajuste de µci é suficiente. Assim, µce é definido como 1 eV e µci pode
assumir os valores entre 0,4 eV e 1,0 eV. A Fig. 31 mostra os coeficientes de transmissão para
quatro configurações de potenciais químicos, ilustrando a mudança somente da banda superior
de rejeição. Para as configurações demonstradas, a faixa de varredura espectral é de 1,89 THz
(de 4,33 a 6,22 THz). A primeira banda de rejeição não é deslocada, de modo que o seu mínimo
de transmissão tende a estar em torno de 2,75 THz, quando apenas µci é ajustado.

Figura 31 – Coeficiente de transmissão para as configurações analisadas.
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Fonte: O autor.

Para entender melhor a física que governa o modo de operação do dispositivo, analisam-
se mais duas configurações: µce = µci = 1 eV e µce = 1 eV / µci = 0,6 eV. As Figs. 32(a) e 33(a)
ilustram as distribuições espaciais de ~Js obtidas nas frequências de mínimo de transmissão das
bandas inferior de rejeição, em 2,78 e 2,73 THz, correspondentes às configurações µce = µci = 1

eV e µce = 1 eV / µci = 0,6 eV, respectivamente. Para ambas as configurações, ~Js no anel de
grafeno é muito mais intenso do que a densidade de corrente produzida na folha de grafeno
colocada na abertura do anel. Observando os dados da Tabela 2, nota-se que λSPP é em torno
de 86 µm, que é aproximadamente quatro vezes o perímetro do anel (18 µm), produzindo
ressonância para a densidade de corrente ~Js = <{σ̃Ẽ}. Por outro lado, a aresta da folha de
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grafeno na abertura é d − 2a = 2,05 µm (ver Fig. 25), desfavorecendo a ressonância neste
elemento.

Comparando as Figs. 32(a) e 33(a), observa-se que a densidade de corrente produzida na
folha de grafeno na abertura quando µci = 0,6 eV, na primeira ressonância, exibe níveis maiores
do que a densidade de corrente naquela folha configurada com µci = 1 eV. Esta característica
pode ser explicada pela análise dos dados na Tabela 2. Quando µci = 0,6 eV, na primeira
ressonância (f = 2,73 THz), λSPP = 67,8 µm. No entanto, para µci = 1 eV, também na
primeira ressonância (2,78 THz), λSPP = 85,3 µm. Assim, as dimensões das arestas da folha
estão mais próximas de λSPP = 67,8 µm, facilitando as correntes mais altas apontadas fluírem.
Além disso, comparando os níveis de ~Js no anel de grafeno, indicados nas Figs. 32(a) e 33(a),
intensidades ligeiramente mais altas são observadas para a configuração µce = µci = 1 eV (Fig.
32(a)). É por isso que, na primeira ressonância, o nível de transmissão para esta configuração
é menor do que para a configuração µce = 1 eV / µci = 0,6 eV, tal como ilustrado na Fig. 31.
O padrão de corrente em antifase estabelecido envolvendo o anel e a folha é formado, porque
as correntes vistas na folha são induzidas principalmente pelas correntes no anel, a fim de
compensar as variações do fluxo magnético através da folha. Para o caso da configuração µce = 1

eV / µci = 0,6 eV, este acoplamento promove reduções moderadas das correntes no anel e,
consequentemente, os níveis de transmissão observados para esta configuração são ligeiramente
maiores aos vistos para µce = µci = 1 eV (ver Fig. 31).

As distribuições de ~Js nas segundas frequências de ressonância (nos mínimos de trans-
missão das bandas superiores de rejeição) para as configurações µce = µci = 1 eV e µce = 1

eV / µci = 0,6 eV são mostradas nas Figs. 32(b) e 33(b), respectivamente. A Fig. 32(b) ilustra
níveis mais elevados de correntes na folha de grafeno da abertura do que o observado na Fig.
33(b). Isso acontece devido às dimensões elétricas específicas da folha para os diferentes casos
em análise. Para o caso da Fig. 33(b), tem-se µci = 0,6 eV na frequência de ressonância de 5,09

THz (λSPP = 22,67 µm). Para o caso da Fig. 32(b), a folha é configurada com µci = 0,6 eV e
f = 6,21 THz (λSPP = 23,90 µm). Desta forma, observa-se que as dimensões da folha estão
mais próximas de 22,67 µm do que de 23,90 µm, justificando as amplitudes de corrente da folha
serem ligeiramente superiores às observadas na Fig. 33(b).



Capítulo 5. Projeto da FSS inteligente e resultados obtidos 69

Figura 32 – Distribuição da densidade de corrente superficial ~Js (A/m2) para a configuração
µce = µci = 1 eV: (a) na primeira ressonância (2,78 THz) e (b) na segunda resso-
nância (6,21 THz).

(a) (b)

Fonte: O autor.

Figura 33 – Distribuição de ~Js (A/m2) para a configuração µce = 1 eV / µci = 0,6 eV: (a) 2,73
THz e (b) 5,09 THz.

(a) (b)

Fonte: O autor.
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Com relação às densidades de correntes da segunda ressonância no anel de grafeno, é
importante observar que as correntes são produzidas em sua maioria alinhadas às linhas diagonais
do anel. Além disso, as correntes alinhadas ao eixo x são observadas, devido à polarização de
excitação da onda plana. As correntes nas diagonais são formadas devido às correntes em antifase
induzidas pelas correntes da folha, nas fitas do anel de grafeno, que são paralelas ao eixo x e,
naturalmente, devido à polarização de excitação da onda plana. Como pode ser visto nas Figs.
33(a) e 33(b), a configuração µce = µci = 1 eV tem amplitudes de correntes nas diagonais
maiores do que na configuração µce = 1 eV / µci = 0,6 eV, em suas respectivas segundas
frequências de ressonância. Os diferentes níveis de corrente estão relacionados ao parâmetro
da diagonal do anel de grafeno de, que mede 1,59 µm (Fig. 25). O comprimento de é mais
próximo de λSPP = 23,90 µm (caso da Fig. 32(b)) do que de λSPP = 33,65 µm (caso da
Fig. 33(b)). Portanto, é possível afirmar que as maiores correntes nas diagonais do anel para o
caso da Fig. 32(b) estabelecem uma área efetiva maior para a reflexão da onda incidente, ou
seja, o anel tem contribuição relevante para os níveis de reflexão neste caso. Assim, o nível de
transmissão para a configuração µce = µci = 1 eV é, portanto, menor do que para a configuração
µce = 1 eV / µci = 0,6 eV, tal como ilustrado na Fig. 31. Em suma, o principal mecanismo para
deslocar, exclusivamente, a segunda banda de rejeição é baseado nas seguintes características:
1) na primeira ressonância, a reflexão é regida principalmente pelo anel, na medida em que
as dimensões elétricas da folha não favorecem uma influência considerável; 2) na segunda
ressonância, as reflexões ocorrem principalmente na folha da abertura. Os ajustes dinâmicos
das dimensões elétricas da folha, pela mudança de µci, é o mecanismo mais importante de
inteligência. O anel também, pode contribuir para definir o perfil de reflexão da segunda banda
de ressonância, quando níveis relevantes de correntes são induzidas.
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Tabela 2 – λ0 (comprimento de onda no vácuo) e λSPP (comprimento de onda no grafeno) para
várias condições de interesse.

Potencial químico Frequência λ0 (µm) λSPP (µm)

µc = 1 eV

2,71 THz 110,70 88,38
2,73 THz 109,89 87,49
2,78 THz 107,91 85,32
4,91 THz 61,10 35,74
5,09 THz 58,94 33,65
6,21 THz 48,31 23,90

µc = 0,65 eV
2,07 THz 144,92 108,88
4,88 THz 61,47 26,20

µc = 0,6 eV
2,73 THz 109,89 67,80
5,09 THz 58,94 22,67

µc = 0,55 eV

2,07 THz 144,92 100,32
2,71 THz 110,70 64,88
4,88 THz 61,47 22,75
4,91 THz 61,10 22,50

Fonte: O autor.

5.3.2 Ajuste simultaneamente das duas bandas de rejeição (modo on)

Como é claramente visto na Fig. 17 e (3.11), ajustando µce individualmente, alteram-se
as dimensões elétricas do anel, visto que λSPP é fortemente dependente do potencial químico do
grafeno. A frequência central da banda inferior de rejeição é, assim alterada, como consequência
direta. No entanto, com base na discussão anterior sobre a influência do anel na banda superior
de ressonância, pode-se esperar que a banda superior de rejeição também seja afetada pelo ajuste
de µce, enquanto µci é mantido fixo. Isso é demonstrado na Fig. 34, que ilustra várias curvas de
coeficientes de transmissão obtidas com µci = 0,6 eV e µce variando entre 0,45 eV e 1,0 eV. O
fato de que o deslocamento das bandas de ressonância ser à direita, conforme µce é aumentado,
pode ser entendido, ao notar (3.11) ,que a velocidade da onda plasmônica no grafeno aumenta
com µce [70], ou seja, os comprimentos elétricos do anel de grafeno são reduzidos.
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Figura 34 – Coeficientes de transmissão ilustrando o deslocamento de ambas as bandas de
rejeição do modo on, devido ao ajuste de µce.
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Fonte: O autor.

Considerando o nível de rejeição de −4 dB como referência, a varredura espectral para a
banda inferior de rejeição é de 0,85 THz (1,87− 2,72 THz) e para a banda superior de rejeição é
0,55 THz (4,54− 5,09 THz). A varredura da largura de banda para a banda superior de rejeição é
visivelmente mais estreita do que a da banda inferior de rejeição. Esta característica é claramente
explicada pelo fato de que, a primeira depende muito mais do acoplamento entre a folha e o anel
do que a anterior, conforme discutido anteriormente. Finalmente, a Tabela 3 contém a largura de
banda relativa, também calculada tomando o nível de referência de rejeição como −4 dB, para
cada configuração de potenciais químicos na Fig. 34.

5.3.3 Ajuste somente da banda inferior de rejeição (modo on)

O deslocamento, exclusivamente, da banda inferior de rejeição pode ser alcançado
regulando adequadamente µce e µci. O ajuste de ambos os parâmetros é necessário porque, como
discutido anteriormente, modificando-se unicamente µci produz deslocamento exclusivamente
na segunda banda de rejeição e, como é visto claramente da análise anterior, o ajuste de µce
altera ambas as bandas de rejeição simultaneamente, tal como ilustra a Fig. 35. Portanto, os
comprimentos elétricos da folha e do anel devem ser modificados simultaneamente para produzir
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o efeito desejado de deslocar exclusivamente a banda inferior de rejeição.

Figura 35 – Coeficientes de transmissão para as duas configurações iniciais ilustrativas, exibindo
o deslocamento de ambas as bandas.
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Fonte: O autor.

Na medida em que é possível deslocar apenas a segunda banda de rejeição, simplesmente
ajustando µci, como demonstrado anteriormente, o problema em questão pode ser resolvido em
duas etapas. Referindo-se à Fig. 35, supõem-se que a banda inferior de rejeição esteja centrada
em aproximadamente 2,0 THz (linha contínua), que deve ser deslocada para aproximadamente
2,8 THz (linha tracejada), preservando, entretanto, a frequência central da banda superior de
rejeição em aproximadamente 4,9 THz (linha contínua). Para este objetivo, o primeiro passo
é centralizar a primeira banda de rejeição em 2,8 THz. Isso pode ser feito preliminarmente
aumentando µce de 0,55 eV para 1 eV. No entanto, conforme mostrado na Fig. 34, ambas as
bandas de rejeição são deslocadas para a direita, como esperado. Consequentemente, o segundo
passo é reduzir µci a fim de definir o mínimo de transmissão da segunda banda de ressonância
de volta para 4,9 THz. Seguindo o procedimento descrito, a banda inferior de rejeição pode ser
deslocada, de modo controlável, tal como ilustra a Fig. 36.
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Figura 36 – Coeficiente de transmissão para as configurações analisadas, ilustrando o desloca-
mento controlado da banda inferior de rejeição.
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Fonte: O autor.

A Fig. 36 também ilustra os arranjos de potenciais químicos obtidos para resolver o
problema em questão, isto é, deslocando a banda inferior de rejeição, enquanto preserva a banda
superior de rejeição centrada em aproximadamente 4,9 THz. À medida que µce aumenta, µci
reduz-se para compensar os desvios indesejados da banda superior de rejeição. Considerando o
nível de rejeição de −4 dB, como referência para o máximo de transmissão tolerável, a faixa
de varredura espectral obtida, para a banda inferior de rejeição, é de 870 GHz (de 1,84 THz
para 2,71 THz). A Tabela 3 fornece a largura de banda relativa para cada arranjo de potenciais
químicos dados na Fig. 36.

O deslocamento exclusivamente da primeira banda de ressonância, também pode ser
entendido analisando as distribuições superficiais de corrente ~Js, ilustradas nas Figs. 37 e 38. Nas
Figs. 37(a) e 38(a), as distribuições obtidas nas respectivas frequências inferiores de ressonância
(2,71 THz e 2,07 THz) são ilustradas para as configurações µce = 1 eV / µci = 0,55 eV e
µce = 0,55 eV / µci = 0,65 eV. Em ambos os casos, os níveis de ~Js no anel de grafeno são muito
mais altos do que na folha da abertura, uma vez que a banda inferior de rejeição é produzida
principalmente pelo anel. Além disso, devido ao maior comprimento elétrico do anel de grafeno
na Fig. 37(a) (ver Tabela 2), |~Js| é maior no anel (e na folha da abertura devido à indução do anel)
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para a configuração µce = 1 eV / µci = 0,55 eV. Como principais consequências, a configuração
µce = 1 eV / µci = 0,55 eV produz níveis mais baixos de transmissão e, conforme previsível,
surgem bandas inferiores de ressonância centradas em frequências diferentes para cada caso (ver
Fig. 36).

Figura 37 – Distribuição da densidade de corrente superficial ~Js (A/m2) para a configuração
µce = 1 eV / µci = 0,55 eV: (a) na primeira ressonância (2,71 THz) e (b) na segunda
ressonância (4,91 THz).

(a) (b)

Fonte: O autor.
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Figura 38 – Distribuição da densidade de corrente superficial ~Js (A/m2) para a configuração
µce = 0,55 eV / µci = 0,65 eV: (a) na primeira ressonância (2,07 THz) e (b) na
segunda ressonância (4,88 THz).

(a) (b)

Fonte: O autor.

As densidades de corrente para a banda superior de rejeição (em aproximadamente 4,9

THz) são ilustradas nas Figs. 37(b) e 38(b) para as configurações µce = 1 eV / µci = 0,55

eV e µce = 0,55 eV / µci = 0,65 eV, respectivamente. As correntes na folha da abertura são
moderadamente mais intensas para a configuração da Fig. 37(b) porque a folha é ligeiramente
maior eletricamente do que no caso da Fig. 38(b), como pode ser visto inspecionando a Tabela 2
(λSPP na folha é 22,50 µm e 26,20 µm, respectivamente). Assim, a fim de preservar a frequência
central da segunda banda de rejeição em aproximadamente 4,9 THz, quando o modo de operação
do dispositivo é alterado de µce = 1 eV / µci = 0,55 eV para µce = 0,55 eV / µci = 0,65

eV, a redução do comprimento elétrico da folha da abertura é compensada aumentando-se o
comprimento elétrico do anel, tanto que, λSPP no anel vai de 35,74 µm para 22,75 µm. Este
aumento do comprimento elétrico do anel produz correntes consideráveis vistas no anel na
Fig.38(b), uma vez que favorece a ressonância do anel, demonstrando assim a importância do
acoplamento eletromagnético entre o anel e a folha da abertura, para preservar a frequência
central da banda superior de rejeição.
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5.3.4 Ajuste da banda de rejeição de modo off

No modo off, a folha de grafeno da abertura não deve apresentar fluxos de correntes,
suprimindo assim a banda superior de rejeição. Como pode ser visto na Fig. 16, isso pode
ser alcançado ajustando-se µci a um valor muito pequeno, de tal maneira que as partes real e
imaginária da condutividade sejam desprezíveis. Neste trabalho, µci é fixado em 1 meV. Assim,
o deslocamento da banda de rejeição no modo off é produzido pelo ajuste de µce no anel de
grafeno, conforme ilustra a Fig. 39. A Tabela 4 fornece a largura de banda relativa, considerando
o nível de rejeição de −4 dB como referência, para cada configuração de potencial químico
mostrado na Fig. 39. Para o modo presente de operação, a faixa de varredura espectral é de
1,33 THz (1,76− 3,09 THz). Assim, a mudança do comprimento elétrico do anel permite que a
estrutura tenha várias frequências centrais de bandas de rejeição.

À medida que µce é incrementado, as frequências centrais das bandas de rejeição aumen-
tam, mais uma vez devido ao aumento da velocidade de onda plasmônica dada em (3.11). Além
disso, incrementos em µce causam um comportamento mais metálico do anel de grafeno, como é
perceptível na Fig. 16. Como resultado, a FSS irá refletir mais energia eletromagnética à medida
que µce aumenta.

Figura 39 – Coeficiente de transmissão ilustrando o deslocamento da banda de rejeição do modo
off a partir do ajuste de µce.
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Tabela 3 – Largura de banda relativa para as bandas de rejeição produzidas pela FSS operando
no modo on, para cada configuração de potenciais químicos.

Potenciais químicos
Banda inferior

de rejeição
Banda superior

de rejeição
Deslocamento da

banda inferior
de rejeição
no modo on

µce = 0,43 eV, µci = 0,73 eV apenas 1,83 THz −

µce = 0,55 eV, µci = 0,65 eV
16,42 %

(1,90− 2,24 THz) −

µce = 0,75 eV, µci = 0,58 eV
22,6 %

(2,12− 2,66 THz) −

µce = 1 eV, µci = 0,55 eV
25,50 %

(2,36− 3,05 THz) −

Deslocamento da
banda superior

de rejeição
no modo on

µce = 1 eV, µci = 0,4 eV − 25,55 %
(3,79− 4,90 THz)

µce = 1 eV, µci = 0,6 eV − 23,09 %
(4,52− 5,70 THz)

µce = 1 eV, µci = 0,7 eV − 22,8 %
(4,82− 6,06 THz)

µce = 1 eV, µci = 0,8 eV − 23,04 %
(5,07− 6,39 THz)

µce = 1 eV, µci = 1 eV − 23,30 %
(5,5− 6,95 THz)

Deslocamento de
ambas as

bandas de rejeição

µce = 0,45 eV, µci = 0,6 eV apenas 1,87 THz
17,8 %

(4,20− 5,02 THz)

µce = 0,6 eV, µci = 0,6 eV
18,1 %

(2,36− 3,05 THz)
19 %

(4,38− 5,3 THz)

µce = 0,8 eV, µci = 0,6 eV
23,93 %

(2,17− 2,76 THz)
20,97 %

(4,48− 5,53 THz)

µce = 1 eV, µci = 0,6 eV
26,48 %

(2,36− 3,08 THz)
23,04 %

(4,52− 5,7 THz)

Tabela 4 – Largura de banda relativa para as bandas de rejeição produzidas pela FSS operando
no modo off, para cada configuração de potenciais químicos.

Configuração de potenciais químicos Banda de rejeição

Deslocamento da
banda de rejeição no modo off

µce = 0,3 eV, µci = 1 meV apenas 1,76 THz

µce = 0,5 eV, µci = 1 meV
28,7 %

(1,91− 2,55 THz)

µce = 0,85 eV, µci = 1 meV
39,16 %

(2,32− 3,45 THz)

µce = 1 eV, µci = 1 meV
41,41 %

(2,47− 3,76 THz)

Fonte: O autor.
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6 Conclusão

Neste trabalho, uma formulação FDTD baseada no método exponencial matriz é imple-
mentada. As folhas de grafeno são modeladas considerando apenas a contribuição intrabanda da
condutividade do grafeno. Os resultados apresentam boa concordância com os obtidos no soft-

ware comercial HFSS, validando a formulação implementada no método FDTD. A formulação
implementada apresenta correções numéricas para caracterizar adequadamente a interdependên-
cia física entre Jx e Jy, representada pela natureza tensorial da condutividade elétrica do grafeno.
Além disso, uma FSS inteligente é projetada. Ela é formada apenas de elementos de grafeno e
é analisada via FDTD e HFSS. A célula unitária do dispositivo contém um anel de grafeno e
uma folha de grafeno coplanar à abertura formada pelo anel. Com essa geometria, o dispositivo
pode operar nos modos single-band ou dual-band. Na configuração single-band, a estrutura tem
uma largura de banda fracionária de 52,3 %, com sua frequência central de banda de rejeição
reconfigurável. No modo de operação dual-band, a primeira banda de rejeição tem uma largura
de banda fracionária de 37,9 % e a segunda, 33,3 %. Além disso, operando em dual-band, o
dispositivo pode ter a primeira, segunda ou ambas as bandas de rejeição deslocadas, através do
ajuste adequado dos potenciais químicos dos elementos de grafeno. Para o deslocamento da
banda inferior de rejeição no modo on, a faixa de varredura espectral é 0,87 THz (1,84− 2,71

THz). O deslocamento da banda superior de rejeição mostra uma faixa de varredura espectral
de 1,89 THz (6,22− 4,33 THz). Considerando o deslocamento de ambas as bandas de rejeição,
a varredura espectral para banda inferior de rejeição é 0,85 THz (1,87 − 2,72 THz) e para a
banda superior de rejeição é 0,55 THz (4,54− 5,09 THz). Finalmente, para o modo off, a faixa
de varredura espectral é de 1,33 THz (1,76− 3,09 THz).

6.1 Propostas para trabalhos futuros

Para trabalhos futuros, são sugeridas as seguintes propostas:

• Propor uma formulação FDTD que considere a contribuição interbanda, para o cálculo da
condutividade em elementos de grafeno, presentes na FSS;

• considerar a influência da densidade de fluxo magnético ~B nos elementos de grafeno, para
análise de resposta em frequência da FSS inteligente;
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• criar novos tipos de geometrias para os elementos de grafeno, presentes nas células
unitárias, a fim de aumentar a eficiência da FSS;

• utilizar técnicas de inteligência computacional para aumento de performance da FSS,
através da escolha ótima de parâmetros físicos e elétricos dos seus elementos constituintes.

6.2 Publicações geradas

• R. R. Paiva, R. M. S. de Oliveira, M. R. Elias Filho e N. R. N. M. Rodrigues, "Superfícies
Seletivas de Frequência Inteligentes Baseadas em Grafeno", 18° SBMO – Simpósio

Brasileiro de Micro-ondas e Optoeletrônica e no 13° CBMag – Congresso Brasileiro de

Eletromagnetismo (MOMAG 2018), Santa Rita do Sapucaí - MG, 2018, pp 1-5. Premiado
como "Melhor Paper de Magnetismo".

• R. M. S. de Oliveira, R. R. Paiva, N. R. N. M. Rodrigues and M. R. Elias Filho, "Smart
Graphene-Based Frequency Selective Surface Designed to Act as Single or Dual Band
Device with Reconfigurable Operation Bands", Journal of Microwaves, Optoelectronics

and Electromagnetic Applications (JMOe).
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