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INICIO DE UMA NOVA OTICA: LOCALIZACAO DA LUZ COM
DESENVOLVIMENTO DE SIMULACOES NUMERICAS
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Resumo: Nos udltimos anos, tem tido uma melhora no campo da foténica em meios desordenados
por conta das suas diversas aplicagdes em coletores solares, lasers aleatdrios, fotos catalisadores e
outros dispositivos fotonicos. Este trabalho visa estudar o fendmeno do transporte da luz em um
meio Optico fortemente desordenado composto de uma solucio coloidal de nanoparticulas nicleo- 65
casca de di6xido de titanio revestido com uma camada de silica (Ti0O2@S%lica) suspenso em
uma solugdo de etanol. Foi desenvolvido e adaptado um programa para a realizacao de simulagdes
utilizando a teoria de matrizes aleatdrias, que € executado através do programa de cdlculo numérico
MATLAB, além de uma portabilidade do mesmo programa para o freeware Scilab. O programa,
que conta com uma interface de usudrio, funciona como um facilitador para a execugdo e obtencao
dos dados das simulagdes realizadas. A modificacdo realizada no programa original permitiu
variar novos parametros, como o nimero de canais para os terminais ligados ao ponto quantico
estudado, isso acarretou novos resultados que ainda precisam ser estudados e melhor analisados.
Palavras chave: Localizacdo da luz de Anderson. Fotdnica. Nucleo-casca. Teoria de Matrizes

Aleatorias.

Abstract: In recent years, there has been an improvement in the field of photonics in disordered
environments due to its diverse applications in solar collectors, random lasers, catalyst photos
and other photonic devices. This work aims to study the phenomenon of light transport in a
highly disordered optical medium composed of a colloidal solution of titanium dioxide core-shell
nanoparticles coated with a layer of silica (17902@S7lica) suspended in a solution of ethanol.
A program was developed and adapted to carry out simulations using the theory of random
matrices, which is executed through the numerical calculation program MATLAB, in addition to
the portability of the same program to the Scilab freeware. The program that has a user interface
works as a facilitator for the execution and obtaining of data from the simulations performed. The
modification carried out in the original program allowed us to vary new parameters, such as the
number of channels for the terminals connected to the quantum point studied, this resulted in new
results that still need to be studied and better analyzed.
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INTRODUCAO:

A procura por meios Oticos desordenados

vem obtendo relevancia nos ultimos anos
gracas a suas diferentes aplicacdes como,
por exemplo, em localizacdo da luz (JOHN,
1984), lasers aleatérios (WETTER et al.,
2018), células fotovoltaicas (GENOVESE;
LIGHTCAP; KAMAT, 2012), etc. Um dos
fendmenos mais interessante na fisica do es-

tado sélido € a localiza¢do de Anderson.

A localizagcdo da luz é uma drea de pes-
quisa aberta que, além de ser algo fundamen-
tal, tem diversas aplicagdes. Tendo em vista
que a localizacdo € um fendmeno ondulaté-
rio, a ideia de estender a localizag¢do para o
ramo da 6tica foi proposta por Sajeev John e
Anderson (JOHN, 1984, 1991). Devido a na-
tureza (aparentemente) ndo interativa dos f6-
tons, a dtica parece um campo perfeito para
se estudar a localizacdo e outros fendmenos
associados a mesma, pois, varios experimen-
tos que visaram estudar a transmissio de on-
das eletromagnéticas em meios altamente de-
sordenados acabaram por reivindicar a lo-
calizagdo da luz (WIERSMA; BARTOLINI
et al., 1997, SPERLING; BUEHRER et al.,
2013), porém, esses trabalhos foram questio-
nados por Sperling, Scheffold, Bartolini, Wi-
ersma e colaboradores (WIERSMA; RIVAS
et al., 1999; SPERLING; SCHERTEL et al.,
2016).

Processos de espalhamento (ou disper-
sd0) ineldstica, ou seja, aquelas onde os es-
tados internos das particulas se alteram, po-
dem acarretar uma reducdo do comprimento
de coeréncia de um determinado féton, fa-
zendo com que o efeito de interferéncia (lo-
calizagdo) seja mais dificil de ocorrer. A pre-
visdo tedrica de Sajeev John e alguns resulta-
dos experimentais obtidos por Jimenez Villar
e colaboradores (JIMENEZ-VILLAR et al.,
2016), onde um aumento na intensidade de

absor¢do € notada quando o sistema beira a

localizacdo, o que torna a localizagdo da luz
um tema confuso, talvez por ter sido atacado
como um fendmeno interferencial convenci-
onal, que se ocorre em cavidades cldssicas,
0 que ndo ¢é o ideal. Altshuler e colabora-
dores foram os pioneiros nesse problema es-
tatistico na borda de mobilidade de um sis-
tema 3D em um meio eletrénico desordenado
(ALTSHULER; SHKLOVSKII, 1986).

O fendmeno de localizacdo foi detalha-
damente revisado e publicado por Mirlin
(MIRLIN, 2000). M.C.S. Xavier e colabo-
radores realizaram simulacdes tedricas para
a constatacdo do fendmeno de localizagdao
da luz. De forma paralela, através da teo-
ria da matriz aleatdria e simulacdo tedrica,
mostrando, assim, uma concordancia com re-
sultados experimentais ao determinar a con-
dutincia como uma funcio da reflexdao in-
terna efetiva sentida pelos fétons que foram
retroespalhados coerentemente. Por ter sido
aplicada em uma variedade de fendmenos fi-
sicos, a teoria das matrizes aleatdrias tem
ressurgindo nas dltimas décadas (RODRI-
GUEZ et al., 2005; KELLERMANN et al.,
2010). Quando a descoberta que relacionava
as propriedades universais de grandes matri-
zes aleatdrias com as flutuacdes da condutan-
cia em condutores desordenados, veio a tona,
acarretou num desenvolvimento de uma te-
oria de matriz aleatdria para tratar de trans-
porte quantico (ALTSHULER; SHKLOVS-
KII, 1986; MIRLIN, 1997). Quando se trata
da fisica atdbmica, Wigner demonstrou que
para uma determinada amostra, as proprieda-
des do nicleo atdmico eram aparentemente
aleatérias, mas apesar dessa aleatoriedade,
também foi percebido que em sistemas quan-
ticos genéricos as propriedades estatisticas

(média e variancia) sdo universais.

As simulacdes tedricas realizadas por
Xavier trouxe resultados que concordaram

com experimentos realizados, porém, devido
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a limitacdo do script, as simulagdes levavam

bastante tempo para serem executadas, além
disso, ndo era possivel fazer alteragdo no nu-
mero de canais ligado aos pontos quanticos.
Por conta dessas limitacdes este trabalho vi-
sou desenvolver uma interface gréfica para o
script utilizado no trabalho de Xavier, para
que fosse melhorado a interagdo do usudrio,
além disso, também foi realizado uma otimi-
zacdo, que permitiu que as simulacdes fos-
sem realizadas em um tempo consideravel-
mente menor, através de lacos de repeticao,
obtendo os mesmos resultados conseguidos
por Xavier. Visando a coleta de mais da-
dos, também foi alterado o script para que se
pudesse realizar uma generalizacdo no nu-
mero de canais por terminal ligado ao ponto
quantico, relacionando todas as matrizes que
continha no programa com o nimero de ca-
nais, com isso foi obtido novos resultados
que ainda necessita de andlises para serem

melhores explicados.

LASERS CONVENCIONAIS E
ALEATORIOS:

Os lasers sdo uns dos dispositivos 6ticos mais
importantes que foram desenvolvidos nos ul-
timos anos, este €, essencialmente, um am-
plificador 6tico. A palavra LASER se ori-
gina do inglés "Light Amplification by Sti-
mulated Emission of Radiation", em tradu-
¢ao literal "amplificacdo da luz por emissdo
estimulada de radiagcdo". Entdo os lasers sdo
dispositivos de amplificagc@o da luz através de
emissao estimulada de radiacdo. O funcio-
namento deste se dd por trés componentes:
um meio ativo, um mecanismo de bombeio
e um sistema de realimentacdo (SIEGMAN,
1986). Esse meio ativo pode ser sélido, li-
quido ou gasoso, onde estes devem possuir
um grande nimero de dtomos, moléculas ou
ions para que tenham seus niveis de energia

excitados acima do nivel fundamental. Um

dos primeiros lasers, desenvolvido por Mai-
man (MAIMAN, 1960), utilizava rubi, apds
isso foi desenvolvido em 1961, por Javan,
Herriott e Bennett (JAVAN; BENNETT JR;
HERRIOTT, 1961), um laser a gds de He-Ne.
O mecanismo de bombeio tem como princi-
pal funcdo excitar os dtomos, moléculas ou
fons, além disso, tem que ser capaz de pro-
duzir inversao de populacdo entre dois niveis
de energia de tal forma que os niveis de ener-
gia acima do estado fundamental seja os mais
populosos. O sistema de realimentacio, ou
ressonador, tem a funcdo de fazer com que
os fétons que saem do meio ativo retornem
a ele, produzindo mais emissao estimulada,
esses ressonadores sdo constituidos de dois
espelhos, onde um deles € parcialmente re-
fletor, ou seja, reflete apenas uma parte da

luz, permitindo a passagem da outra parte.

Entdo, basicamente, o laser convencio-
nal aprisiona um feixe de luz entre dois es-
pelhos, esses feixes aprisionados atravessam
constantemente 0 meio ativo, € esses vai-
véns estimulam os dtomos do material que
estd no meio ativo, emitindo assim ainda
mais luz. Quando a luz escapa pelo espe-
lho que € parcialmente refletor, essa luz sai
com grande intensidade, além disso, suas on-
das eletromagnéticas oscilam em sincronia,
dessa forma temos uma luz estreita, intensa,

coerente e direcional.

Um laser aleatdrio se utiliza de um meio
de ganho, normalmente um coloide, por
conta disso ndo utiliza espelhos. Coloides,
ou sistemas coloidais, s3o misturas com par-
ticulas dispersas, essas particulas podem ser
atomos, moléculas ou fons, e devem ter um
didmetro entre 1 micrometro e 1 nandme-
tro. As particulas espalhadoras funcionam
como uma pseudo-cavidade, onde absorve,
emite e espalha a luz de maneira desorde-
nada, mantendo-a assim confinada em uma

regido de amplificacio. Uma das proprie-
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dades dos lasers aleatérios € justamente sua

aleatoriedade na intensidade da luz, quando

disparado um pulso luminoso sobre ele.

PONTOS QUANTICOS E
CORE/SHELL:

A partir da ideia de manipulagdo e organi-
zacdo de atomos, ou pelo menos particu-
las minusculas, funda-se duas areas de es-
tudo, essas sdo a nanociéncia e a nanotecno-
logia. Como o nome sugere, esses dois cam-
pos se baseiam nas propriedades de materiais
quando estruturados em escalas nanométri-
cas, ou seja, se trata do estudo de nanomate-
riais. Esses campos englobam diversas dreas
do conhecimento, como quimica, fisica, en-
genharia, medicina, biologia, etc. Quando se
tem uma estrutura em uma escala nanomé-
tricas, ou seja, entre 1 e 100 nandmetros de
diadmetro, suas propriedades fisicas e quimi-
cas se alteram em relacdo a escala macros-
cOpica, obtendo uma melhora nas proprieda-
des j4 existente, ou ainda na obtencdo de uma

nova.

Diante de diversos nanomateriais e suas
diversas aplica¢gdes na indistria hd uma que
se destaca, estes sdo 0s nanocristais coloidais
de semicondutores, também denominados de
pontos quanticos (quantum dots). Pontos
quanticos sdo semicondutores nanocristali-
nos que possuem portadores de cargas em
um estado de forte confinamento, denomi-
nado de confinamento quantico. Quando es-
ses pontos quanticos sdo suficientemente pe-
quenos, os niveis de energia do mesmo torna-
se limitado, e como hd uma relacdo entre a
energia e o comprimento de onda, as propri-
edades 6ticas de um ponto quantico podem

ser ajustadas variando seu tamanho.

Quando o tamanho fisico do semicondu-
tor € reduzido a um didmetro abaixo do raio
de Bohr do éxciton, que €, em média, a dis-

tancia entre o elétron e o buraco, ocorre o

fendmeno de confinamento quantico, pois, as
propriedades quanticas do éxciton estdo re-
lacionadas com o tamanho da nanoparticula
(SANTOS et al., 2020). De certa forma, o
confinamento quantico altera as proprieda-
des da nanoparticulas fazendo com que haja
niveis discretos entre a banda de valéncia e
a banda de conduc¢do do material, semelhan-
tes a dtomos isolados, por conta disso, pontos
quanticos sdo também chamados de dtomos
artificiais. Quando confinado o éxciton (o
par do elétron com o buraco) nas trés dimen-
soes, ocorre um aumento da banda proibida
(bandgap) da nanoparticula. Com isso pode-
mos observar que, quanto menor € a nanopar-
ticula, maior o confinamento dos portadores
de carga e consequentemente maior é a banda
proibida. Dessa forma, como as absor¢des e
emissdes oticas do material é dependente do
tamanho do bandgap, tenderd para a regido
azul do espectro eletromagnético a medida
que as nanoparticulas vao se tornando cada
vez menores, ¢ tenderd para o vermelho, a

medida que ficam maiores.

Os pontos quinticos sdo classificados de
acordo com os diferentes grupos da tabela
periddica que seus constituintes pertencem,
por exemplo, III-V (fosfeto de galio), II-
VI (telureto de cddmio) e IV-VI (sulfeto de
chumbo)(NONG et al., 2019). No caso da
sintese que serd demonstrada nesse trabalho
foi utilizado nanoparticulas de Ti (titanio) e
O (oxigénio), tendo assim uma nanoparticula
T'7O9 pertencente a familia IV-VI. Ainda as-
sim, durante o processo de sintese, nosso
ponto quantico receberd uma camada externa

de silica, formando T'i0>@Silica.

Tendo em vista que o tamanho da na-
noparticula tem um grande impacto em suas
propriedades, € importante se ter o controle
do tamanho do ponto quantico. Por conta
disso, com o intuito de obter um maior con-

trole do tamanho e ganho de estabilidade dos
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nanocristais, sdo utilizados ligantes de super-
ficie (STROYUK et al., 2019). Ligantes de
superficie podem melhorar as propriedades

relacionadas a defeitos de superficie, acarre-
tando um aumento do rendimento quantico
de florescéncia do material, j& que a presenga
de defeitos na superficie causa uma perda da
parte de energia emitida por meio de decai-

mentos ndo radioativos.

Um desses ligantes de superficie utili-
zado em semicondutores é feito de outro
material semicondutor que cobre o ponto
quantico como uma casca (shell), formando
assim estruturas core/shell, ou nicleo/casca.
Essas estruturas podem ser classificadas em
tipo I ou II. No primeiro tipo, o semicondutor
utilizado na casca possui um maior bandgap,
enquanto o nidcleo possui um bandgap me-
nor, deste modo os buracos e elétrons ficam
localizados no nicleo do ponto quéntico,
fazendo com que o material apresente um
maior rendimento quéntico devido a menor
probabilidade de perdas por decaimentos nio
radioativos. J4 no segundo tipo, os buracos
e elétrons ficam separados, os elétrons ficam
na casca e os buracos no nucleo, dessa forma
apresenta uma melhor separa¢do dos porta-
dores de carga (SILVA et al., 2010; DANEK
et al., 1996). Umas das vantagens de siste-
mas do tipo II € a alteracdo nas propriedades
6ticas do nanocristal através da variacdo da
espessura da casca, algo que € pouco visto
em sistemas core/shell do tipo I (SMITH;
MOHS; NIE, 2009).

SINTETIZACAO DAS
NANOPARTICULAS DE TiO, @Silica:
Todo processo de sintetizagdo das nanopar-
ticulas de T109@QS%lica foi realizado no la-
boratério de quimica analitica da UFPB, co-
ordenado pelo Prof. Dr. Mdrio César Ugu-
linio de Aratdjo. O processo de sintetiza-

¢do foi realizado por Jansen Félix dos An-

jos, onde foi descrito com uma maior quan-
tidade de detalhes em sua monografia "A lo-
calizagdo da luz: Um caminho para o desen-
volvimento de dispositivos fotonicos avanga-
dos"(ANJOS, 2019).

O revestimento das nanoparticulas foi re-
alizado utilizando o método de Stober, um
processo para a sintese de nanoparticulas por
meio da hidrélise e condensacdo do TEOS
(Ortossilicato de tetraetil, Si(OC2Hs)4) em
etanol e 4gua, utilizando amonia como cata-

lisador.

O TEOS ¢ um liquido incolor que se de-
grada na 4gua e por conta disso € utilizado
principalmente como um agente de reticula-
¢do em polimeros de silicone, ele é conside-
rado como o percursor do diéxido de silicio,
que ¢é bastante utilizado na industria de se-
micondutores, além disso, o TEOS também
¢ utilizado na producio de aerogel (ANJOS,
2019). O TEOS se converte facilmente em
diéxido de silicio quando reage com molé-

culas de dgua:

Si(OCQH5)4 +2H50 — Si0O9+
4CsHyOH

ey

Esse processo se trata de uma hidrélise, e é
um exemplo de processo sol-gel, onde € pro-
duzido materiais sélidos a partir de pequenas
moléculas. O produto secunddrio dessa rea-
¢do € o etanol. A reacdo segue com uma sé-
rie de reacdes de condensacio nas quais con-
vertem a molécula de TEOS em um solido
como um mineral. Em temperaturas eleva-
das, acima de 600°C, o TEOS se converte em
diéxido de silicio, onde seu coproduto volatil
¢ o éter dietilico:

Si(OC2H5)4 — Si02+2(CQH5)QO 2)

O hidroxido de amodnio, ou amoniaco, € uma
monobase fraca, voldtil, incolor, que libera

gas amonia (/V H3) em temperaturas superio-
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res a 50°C e se decompde em nitrogénio e hi-
drogénio com temperaturas acima de 450°C
(ATKINS; JONES; LAVERMAN, 2018). A
escolha do uso de hidréxido de aménio du-
rante a sintese foi devido a rdpida reagdo com

0 meio.
NHg(g) + HQO(Z) — NH4OH(aq) 3)

Podemos observar que a substincia
NH,4OH é, na verdade, N H3 solubilizada
em agua, entdo quando falamos de amdnio,
estamos nos referindo ao gds amodnia dis-
solvida em 4gua. Essa porcdo de dgua se
desloca para as proximidades da superficie
das nanoparticulas devido ao potencial elé-
trico gerado por elas. Essas moléculas irdo
reagir com o TEOS, formando a camada de
silica em torno das nanoparticulas de 705
(ANJOS, 2019).

A mistura foi realizada dentro de um Er-
lenmeyer, onde o oxido de titdnio foi mis-
turado com etanol, e apds vinte minutos em
banho ultrassdnico foi adicionado hidréxido
de amodnia. Apds a adicdo do hidréxido
de amdnia foi adicionado aliquotas de amd-
nia e TEOS simultaneamente, e novamente
a mistura ficou em banho ultrassénico por
pelo menos 5 horas, sendo que, quanto mais
tempo no banho ultrassdnico, maior disper-
sdo da amostra, resultando em uma menor
precipitagdo. Ao término desse processo, as
nanoparticulas de 7'¢O5 ja estavam cobertas
por uma camada de silica.O processo de se-
cagem da mistura foi realizado em um roto-
evaporador, este processo € necessirio para
que se remova o etanol e o gds amonia da
mistura. O equipamento foi ligado com uma
temperatura de 60°C e uma rotagdo de 115
rpm. Apés o processo foi obtido as nano-
particulas em pé. Encerrado o procedimento
de separag@o do gds amonia e etanol das na-

noparticulas, o pé obtido foi posto em uma

estufa com uma temperatura aproximada de
100°C por um periodo de 24 horas, esse pro-
cesso € necessario para que se remova toda a
umidade das nanoparticulas. O resultado foi
10 gramas de nanoparticulas prontas para as

analises.

Figura 1: Nanoparticulas de T:0>@S'lica.

Fonte: Anjos, 2019

LOCALIZACAO DE ANDERSON:
Entre as propriedades de transporte inco-
muns previstas para materiais desordenados
estd o fendmeno de localizacdo de Anderson
(ANDERSON, 1958) . Esta é uma transi¢ao
de fase induzida por distirbio no comporta-
mento de transporte de elétrons do regime
de difusdo cldssico, no qual a conhecida lei
de Ohm se mantém, para um estado locali-
zado no qual o material se comporta como
um isolante. O efeito encontra sua origem
na interferéncia de elétrons que sofreram es-
palhamento multiplo por defeitos no sélido
(BERGMANN, 1982; SHENG, 1995). Um
fendmeno semelhante é antecipado para o es-
palhamento multiplo de ondas eletromagné-
ticas, mas com uma importante simplifica-
¢d0: ao contrdrio dos elétrons, os fétons nio
interagem uns com os outros. Isso torna o
transporte de fétons em materiais desordena-
dos um sistema de modelo ideal para estudar
a localizacdo de Anderson (SHENG, 1995;
SOUKOULIS et al., 1989).

A dispersao mudltipla da luz é um feno-
meno comum na vida didria, ocorrendo, por

exemplo, em agucar, névoa, tinta branca e
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nuvens. A propagacdo da luz nesses meios

pode, em geral, ser descrita por um processo
normal de difusdo. Para difusdo de luz atra-
vés de um material desordenado, a mesma
lei de Ohm se aplica a difusdo de elétrons
através de qualquer resistor comum: a trans-
missdo, ou condutancia, diminui linearmente

com o comprimento do sistema (espessura).

A localizacdo de Anderson interrompe
completamente a difusdo cldssica, ou seja,
ao aumentar a quantidade de espalhamento
além de um valor critico, o material faz uma
transi¢do para um estado localizado. Essa
transicao pode ser melhor observada nas pro-
priedades de transmissdo do sistema. No es-
tado localizado, o coeficiente de transmissao
diminui exponencialmente em vez de linear-

mente com a espessura de uma amostra.

A localizacdo de ondas de Anderson em
sistemas desordenados se origina da inter-
feréncia no espalhamento eldstico miiltiplo.
Aqui, consideramos uma fonte de luz (como
um atomo excitado emitindo um féton) em
um meio desordenado na posi¢do A. A fonte
de luz € indicada por um simbolo de estrela
e as esferas indicam os elementos de dis-
persdo. Um caminho de luz aleatério que
retorna a fonte de luz pode ser seguido em
duas dire¢des opostas. As duas ondas que
se propagam em direcdes opostas ao longo
deste loop irdo adquirir a mesma fase e, por-
tanto, interferir construtivamente em A. Isso
leva a uma maior probabilidade de a onda
voltar a A e, consequentemente, a uma me-
nor probabilidade de se propagar para longe
de A. Ao diminuir a média do caminho livre
1, a probabilidade de tais caminhos em loop
aumenta e em um espalhamento forte o sufi-
ciente, o sistema faz uma transi¢ao de fase do
estado de condugdo normal para um estado
localizado, devido a interferéncia. No regime
localizado, o sistema se comporta como um

isolante ndo absorvente. A luz que incide so-

bre, por exemplo, uma laje seria quase com-
pletamente refletida e a transmissao restante
diminuiria exponencialmente com a espes-

sura da laje.

TEORIA DE MATRIZES

ALEATORIAS E TRANSPORTE QUAN-
TICO:

A teoria de matrizes aleatdrias foi original-
mente proposto por Wigner no século XX,
por conta de resultados experimentais dos
espectros de ressondncia de néutrons lentos
espalhados por nicleos pesados. Por conta
disso Wigner propds que o comportamento
estatistico local de uma sequéncia de niveis
de energia de um ntcleo pesado € igual aos
autovalores de uma matriz aleatdria. Dado a
complexidade do Hamiltoniano, Wigner su-
geriu que os detalhes da interagc@o ndo sio re-
levantes, e este pode ser descrito como uma
matriz H onde seus elementos sdo escolhi-
dos de forma aleatdria, desde que a matriz
H seja hermitiana, ji que seus autovalores
devem ser reais (PASSOS; SOUZA, 2005;
STOCKMANN, 2000). Quando se trata de
um sistema real, a matriz H € infinita, por-
tanto, devemos realizar uma simplificacdo,
limitando a ordem da matriz para N. Os ele-
mentos dessa matriz H sdo totalmente ale-
atorios, mas ainda assim deve obedecer as
restri¢cdes das classes de universalidade que
estdo relacionadas com as simetrias do sis-
tema. Quando o sistema ndo tem simetria
de reversdo temporal (campo magnético apli-
cado) a matriz H € unitaria e seus elementos
sdo complexos. Em sistemas que possuem si-
metria de reversdo temporal temos dois casos
possiveis: se a interacdo spin-Orbita é des-
prezada, a matriz H € ortogonal com seus
autovalores reais e simétricos, caso contra-
rio, é simplética e seus elementos quatérni-
ons reais. No transporte quéntico, o ponto

quantico € ligado a reservatdrios doadores
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e receptores de elétrons utilizando guias de

onda semi-infinitas. Cada guia é caracteri-
zada por possuir modos transversais devido
a largura finita da guia e a impenetrabilidade
das paredes destas, no caso de 4 guias te-
mos: A matriz de espalhamento de um ponto
quantico € definida pela férmula de Mahaux-
Weidenmiiller (SOUZA; MACEDO, 2004):

S = 2ixW(FE — H —inWTW)~ 1wt (4)

Onde S é chamado de matriz espalhamento
(ou matriz de dispersdo) e vincula os canais
de entrada e saida, por esse motivo tem uma
dimensdo igual ao nimero total de canais. A
matriz H € aleatéria com dimensdes iguais
ao nimero de ressondncias na regido de dis-
persdo, sendo que o nimero de ressondncias
estd diretamente relacionado ao tamanho da
regido de espalhamento. A matriz W liga
0s canais abertos com as ressonancias, as-
sim estd revela o acoplamento ou as taxas
de tunelamento entre duas regides no espaco
de coordenadas. A matriz de espalhamento
pode ser escrita como sub-blocos de trans-
missdo e reflexo.
!/
g r i )
t o7

Com r e r’ sendo matrizes de reflexdo, t e
t’ sendo matrizes de transmissdo. As trés si-
metrias fundamentais que estio incorporadas
no hamiltoniano, que s@o: sistemas com in-
versdo temporal (conjunto ortogonal gaussi-
ano), sistemas sem inversdo temporal (con-
junto unitdrio gaussiano) e sistemas sem ro-
tacdo de spin (ensemble simplético gaussi-
ano). Na teoria de espalhamento, os auto-
valores de transmissdo podem ser utilizados
para calcular as varidveis de transporte. Com

isso, a condutancia g € definida por:

g = tr(tt") (6)

Neste trabalho, utilizamos um conjunto com
diversas realizagcdes do hamiltoniano H,
mostrando que a simulagdo tedérica condiz
muito bem com os resultados obtidos experi-
mentalmente, demonstrando que os sistemas

oticos desordenados também sao universais.

RESULTADOS E DISCUSSOES:

Desenvolvimento do programa de simula-
¢ao: Para se calcular as médias da condutan-
cia ortogonal ({g) ro) € a média da condu-
tAncia unitdria ((g) pey) foi utilizado scripts.
Esses scripts possuem uma sequéncia de pro-
cedimentos que relacionam os canais de en-
trada, saida, retroespalhamento com a mé-
dia da condutincia através da teoria de ma-
trizes aleatdrias com a utilizacdo da equa-
cdo 4 e equagdo 6. Os mesmos scripts fo-
ram utilizados para realizacdo de simulagcdes
na tese "Localizagdo de Anderson da Luz:
Forte Dependéncia com angulo de Incidén-
cia"(XAVIER et al., 2018). A principio,
foi utilizado o programa voltado para cédlcu-
los numéricos, chamado MATLAB, desen-
volvida pela MathWorks Inc. Inicialmente,
os scripts rodavam de forma independente os
conjuntos ortogonais € unitdrio, era necessi-
rio fazer uma alteracdo no arquivo para se
adicionar os valores dos ensembles do ha-
miltoniano, da ressonancia e dos valores das
guias ligadas ao ponto quantico, além disso,
a simulacdo de cada ressonancia era indepen-
dente, ou seja, era necessario rodar o pro-
grama para cada ressonincia. Nas primei-
ras simulacdes foi utilizado para os ensem-
bles do hamiltoniano o valor N = 5x10°, j4
para os terminais de entrada (IN1) e termi-
nal de transmissao (/Vs) foi atribuido o valor
1, para o terminal de retroespalhamento (/N3)
foi variado o valor entre 0,82 e 1, e por fim,
o quarto terminal (Ny) foi desprezado, sendo
atribuido o valor de 0,001 (Figura 4). As pri-

meiras modificacOes feitas em ambos scripts
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foi a adi¢do de um lago de repeti¢cdo, no qual

a ressonancia variava junto ao laco, apds isso
foi implementado no script a fun¢do de es-
crever as médias da condutancia diretamente
em um arquivo de texto, assim o usudrio nio
tinha necessidade de anotar os valores pre-
sentes no terminal de saida do MATLAB,
ainda nas modificagdes do script foi adici-
onado outro laco de repeticdo, mas com o
canal N3 de retroespalhamento variando, e
por fim, foi aglutinado o script unitario junto
ao ortogonal, formando um script tinico, cha-
mado traco.

Devido a dificuldade dos demais usué-
rios do traco para a atribuicdo dos valores

necessdrios para a simulacdo, além de diver-

sas simulagdes realizadas com varidveis er-
radas por conta da falta de intuitividade do
script, foi desenvolvido um programa a partir
da linguagem de programacao Visual Basic,
com a inten¢do de auxiliar, com uma inter-
face, facilitando assim a intera¢do do usudrio
com o programa. Visual Basic € uma lingua-
gem de alto nivel, desenvolvido para fins di-
déticos pelos professores John George, Tho-
mas Eugene e Mary Kenneth em 1964. O
intuito inicial do programa era apenas faci-
litador, sendo que nao houve mudancas pro-
fundas no script, ou seja, fora as alteragdes
em relagdo aos lacos de repeti¢do e aglutina-

¢a0, o script era essencialmente o mesmo.

Figura 2: Primeira versdo do programa Traco.exe

* Traco

ohm

Ressonancia Inicial  Passo da Ressonédncia Ressonancia Final

[ | [ | [0

Gamma3 Inicial Passo do Gamma3 Gamma3 Final

[0.001 | [0 | [oom

Ne

500000 Padrdo: 50000

[ Pular

] Desligar computador apés simulagio

ort

Ressonancia Inicial

Gamma3 Inicial

Executar

Passo da Ressonancia Ressonancia Final
1 1 10

Passo do Gamma3 Gamma3 Final

0.1 0.1 1

Pular Duplicar

Fonte: Préprio autor

A interface do programa conta com sete
entradas de dados para as simula¢des com
a presenca de simetria de reversdo tempo-
ral (ort) e sete entradas para simulagdes com
auséncia de simetria de reversdo temporal
(ohm). Além disso, o usudrio ainda contava
com a op¢do de pular alguma simulagdo e
ainda desligar o computador apds a realiza-
¢ao de todo processo de célculo e escrita dos
dados. Neste, o usudrio pode inserir a resso-
nancia inicial e final, e o quanto ela varia, o

mesmo pode ser feito para o Gamma3, que

representa o terminal de retroespalhamento,
ja "Ne"se refere ao nimero de ensemble de
hamiltoniano (N). O botdo de duplicar tinha
a funcdo de repetir todas as entradas do ohm
no ort, por fim, ao clicar em executar o MA-
TLAB era executado e automaticamente ji se

iniciava a simulaco.

Ap6s a realizacdo de todas as simulacdo
com variagdes no terminal de retroespalha-
mento, foi proposto a ideia de aumentar o nd-
mero de canais, a principio, o script teve de

ser estudado e compreendido para que ana-
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lisasse a possibilidade de se adicionar canais

extras. A escolha foi que se utilizasse seis
canais, pois, deve se ter um nimero multiplo
de trés, para que se possa dividir uma mesma
quantidade de canais para cada terminal de
entrada (N1, Ny e N3). O processo foi con-
cluido ap6s se compreender como os canais
se relacionava com a matriz W, e como esta
se relacionava com H e S (Matriz de Espa-
lhamento), e apds o sucesso da modificagio
do script, o mesmo foi reestruturado nova-
mente, mas agora para que se fosse possivel

se adicionar n canais. A reestruturacdo do

arquivo se passou com diversos empecilhos
devido a problemas com dimensionamento
das matrizes, ja que generalizacdo no nimero
de canais acarretava matrizes com dimensdes
dinimicas e, por conta disso, foi necessario
que as demais matrizes ficasse em funcdo do
ndmero n de canais. Com o término da refor-
mulagdo do script, onde agora suportava uma
generalizacdo no nimero de canais, também
se modificou o programa com a interface de
usudrio, adicionando a entrada para a modi-

ficagdo do ntimero de canais (Figura 3).

Figura 3: Segunda versdo Traco.exe, agora com a possibilidade de modificar o niimero de canais

A Traco - X
Ohm Ort
Nimero de Canais Mimero de Canais
Ressonancia Inicial Passo da Ressondncia  Ressonancia Final Ressonancia Inicial Passo da Ressondncia Ressonancia Final
[0 | [o IO | o | | b |
Entrada Backscatter Transmissdo Entrada Backscatter Transmissdo
o | o I | o | o |l |
Ne Ne
500000 500000
[ Pular [ Pular Duplicar
[] Desligar apés simulagio Executar

Fonte: Préprio autor

Semelhante ao anterior, a interface con-
tém entrada de texto, para que se adicione as
varidveis, onde nessa segunda versdo foi adi-
cionado a caixa de texto para a escolha do
nimero de canal n, no qual sé aceita nime-
ros multiplos de trés, devido a divisdo para
os terminais. Foi removido a variacdo do
Gamma3, pois, ja ndo havia interesse na va-
riacdo do mesmo e foi adicionado a possibi-
lidade de variar os terminais de entrada Ny,
de transmissao Na e o de retroespalhamento

N3 (chamado de Backscatter na imagem).

Até entdo, as simulagdes ocorriam muito
bem com a utilizacdo da MATLAB, porém,
mesmo com a alta otimiza¢do do programa,

a limitacdo no nimero de computadores fa-

zia com que o processo de obtenc¢do de dados
demorassem dias, j4 que, para cem ressonan-
cias com trés canais, levava cerca de vinte
e quatro horas para simular o ohm, e mais
vinte e quatro horas para o ort. O laboraté-
rio de 6tica e fisica moderna da UEPB-VIII
possui diversos computadores que poderiam
ser utilizado para a simulacdo, porém estes
computadores rodam sistemas operacionais
baseados no Linux, além disso, o MATLAB
é um programa pago. Apesar disso, 0s com-
putadores contavam com o programa cienti-
fico para computacdo numérica, semelhante
ao MATLAB, chamado Scilab. Apesar de
ndo contar com uma boa otimizacdo como

MATLAB para as simulagdes, rodar o traco
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nos computadores da universidade poderia

nos dar vantagem no tempo, devido ao nu-
mero de computadores que seriam utilizados.
O Scilab é uma linguagem de alto nivel, se-
melhante a0 MATLAB, por conta disso, ndo
foi necessdrio reescrever totalmente o script
para que se pudesse utiliza-lo no Scilab, com
apenas alugas mudancas em linhas de cédigo
especificos ja foi suficiente para que tivésse-
mos um script funcional. Foi rodado algu-
mas simula¢des no Scilab que ja tinham sido
executadas no MATLAB, a fim de comparar
os resultados e verificar se, de fato, os dois
scripts eram equivalentes, € obtemos um re-

sultado positivo.

Simulacdes: Para a realizagao das simu-
lagdes foi utilizado a geometria de "ponto
quantico"com trés contatos pontuais que es-
tdo conectados a reservatorios de fétons: o
primeiro reservatdrio € o terminal de entrada
(N1), o segundo (/N3), terminal de transmis-
sdo, e por fim, o terminal (/V3) de retroes-
palhamento. Também foi considerado que a
reflexdo interna (I R) nos contatos do ponto
de entrada (/R;p) e transmissdo (I Rs) sdo
iguais a zero (/Ry = IRy = 0), ou seja,
ndo ha reflexdo significativa nas interfaces
de entrada e saida. J4 no terminal de re-
troespalhamento (/N3) foi suposta duas di-
ferentes reflexdes internas efetivas: a pri-
meira se trata de uma reflexdo interna efe-
tiva para os fétons retroespalhados de forma
coerente, ou seja, fotons previamente locali-
zados (I Rsr), j4 a segunda ¢ uma reflexdo
interna (I R3p) para os fétons espalhados in-
coerentemente (fotons ndo localizados), para
este ultimo, a reflexdo interna na interface
amostra-silica ndo ¢ aprecidvel, dessa forma
pode ser negligenciado (/R3p =~ 0), de-
vido ao baixo contraste entre os indices de
refracdo (1.45 - 1.53). Para cada reflexao in-
terna efetiva I R3p (terminal de retroespalha-

mento coerente), foi calculada a condutan-

cia desde Ny para Ny ({(g)1-2(I R31)) como
sendo funcao do ndmero de ressonéncia utili-
zando a equacdo 7. Foi tomado em conside-
racdo a presenca (ensemble ortogonal gaus-
siano (EOQG)) ou auséncia (ensemble gaussi-
ano unitario (EGU)) de simetria de reversao
temporal (SRT).

(9)1—2(IRsL) = (9) poc (I R3L)— o
(9)ecu(IR3L) + (9)Ecu(IRsp = 0)

Onde (g9)roc(IRsr), (9)ecu(IRsL), e
(9)Ecu(IRsp = 0) representam a con-
dutincia desde N; para Ny tendo em
conta a presenca de SRT (IRs3y), ausén-
cia de SRT(IRg3;) e auséncia de SRT
com [R3p = 0, respectivamente. A pri-
meira parte da equagdo 7 ({(¢9) rog(I Rsr) —
(9)Equ(IR31)) representa o termo associ-
ado a interferéncia para uma reflexdo interna

efetiva I R3y,.

Figura 4: Média da condutancia x Ressonan-
cia com varia¢do do terminal de retroespa-
lhamento.
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Nas primeiras simulagdes foi utilizado

de SRT (ohm).

para os ensembles do hamiltoniano o valor ) o . .
Figura 5: Média da condutancia x Ressonan-

N = 5x10, ja para os terminais de entrada . . , .
cia para diversos nimero de canais.

(V1) e terminal de transmissdo (/No) foi atri-

buido o valor 1, para o terminal de retroes- Unitario Canais
. . 3
palhamento (/NV3) foi variado o valor entre 035+ N T .
0,82 e 1, e por fim, o quarto terminal (Ny) o307 8%
. IS 3 025+ < 30
foi desprezado, sendo atribuido o valor de 5 » 300
. . £ 020
0,001. A ressonancia variou entre 2 e 100, o s & e & e % e w e e
ois)
a fim de mostrar um grafico mais detalhado 3 510 4 4 4 4 a4 A a2 s
. . %' v v v v v v v v v
neste intervalo (Figura 4). Podemos obser- 2 051 4 % 53w n e n
< L] 4 4 « 4 R <
var nos graficos que ha uma saturacdo na mé- L I L
dia da condutincia a medida que a ressonan- R A - = = s
. . Ressonéancia
cia aumenta, e ainda, que ao aumentar valor
. . Ortogonal Canais
associado ao terminal de retroespalhamento 030 . s
z 1 A . ¢« B
(Gamma3), a média da condutincia satura 0251 R L T T T R
v 12
em valores cada vez menor. Em geral, os va- 020 £ 2
lores da média da condutincia sdo maiores =

para as simulagdes que possui auséncia de
simetria de reversdo temporal, ou seja, uni-
tario.

Ao término das simula¢des com varia-
¢des no Gamma3, se iniciou a série de simu-
lagoes para se observar como a média da con-
dutincia se comportava ao aumentar o nu-
mero de canais para cada guia. Como dito
na secdo anterior, o programa traco foi adap-
tado para que fosse possivel realizar tais si-
mulagdes. A metodologia aplicada foi se-
melhante a anterior, mantendo os ensembles
do hamiltoniano em N = 5x10° e variando a
ressondncia de 1 a 100 (com excegdo da si-
mulacgdo realizada com 300 canais, onde foi
necessdrio variar a ressonancia de 1 a 400
para observar o comportamento do grafico),
com o passo 10. Com os canais multiplos
de trés, foi possivel dividir o mesmo nimero
de canais para cada terminal, dessa forma
foi mantido o valor 1 para os trés terminais,
de entrada, transmissao e retroespalhamento
(N1 = Ny = N3 = 1). Foram realizadas
simulagdes com 3, 6, 9, 12, 21, 30 e 300 ca-

nais, tanto com SRT (ort), como na auséncia

o
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O gréafico deixa notério que, a medida
que se aumenta o nimero de canais por ter-
minal, tem-se uma queda na média da condu-
tancia, onde essa vai tendendo para zero. Na
Figura 4, € visivel uma maior média da con-
dutincia para a simulag@o sem simetria de re-
versdo temporal, e 0 mesmo se repete na Fi-
gura 5, porém, percebe-se que, a0 aumentar
o numero de canais, essa diferencia entre as
médias da condutincia em ohm e ort diminui,
isso devido aos fétons de um terminal nédo in-
terferir com os fétons dos demais terminais,
dessa forma hd uma diminui¢@o na localiza-
¢do, por conta disso hd um aumento na con-
dutancia ortogonal, de forma a se aproximar
dos valores da média da condutincia unitd-
ria. Essa diferencia é perceptivel na Figura 6

abaixo:
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Figura 6: Diferencia entre as médias da con-
dutincia ortogonal e unitdria para 3 canais e
300 canais.
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CONSIDERACOES FINAIS

Todo processo desenvolvido até aqui, da sin-
tese das nanoparticulas, desenvolvimento do
programa, otimizagdes no script, simulagdes
realizadas e comparacdo dos resultados nos
levou a alguns resultados peculiares como,
por exemplo, a queda da média da condu-
tdncia a medida que o niimero de canais por
terminais aumenta, algo que tem que ser es-
tudado mais a fundo para se obter a certeza
dessa associagao.

Ainda assim, as simulacdes realizadas
no trabalho "Localizagcdo de Anderson da
Luz: Forte Dependéncia com angulo de In-
cidéncia"(XAVIER et al., 2018), com a uti-
lizagdo do mesmo script, concordam satis-
fatoriamente com os resultados experimen-
tais, a0 menos para as simulacdes realizadas
com trés canais, mostrando que esta aborda-
gem para se tratar os fendmenos de trans-

porte, que estuda os transportes de luz em um

meio 6ptico fortemente desordenado com-
posto por nanoparticulas de nicleo-casca
(Ti0O2QSilica) suspenso em solucdo de eta-
nol é valida. Ainda foi obtido resultados sig-
nificativos, sendo que neste trabalho foi de-
senvolvido uma interface que facilita a inte-
racdo do usudrio com o script de simulacao
usado no MATLAB, foi modificado o script
para que se desse suporte a uma generaliza-
¢30 no nimero de canais, tornando o nimero
de canais varidveis, e ainda a portabilidade
do script em MATLAB, para o Scilab, um
programa gratuito, aumentando a quantidade
de pessoas com acesso a este tipo de simula-

¢ao.
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