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RESUMO

A localizacdo da luz abrange uma fronteira de varias pesquisas, que além de ser um tema
essencial para a formagdo dos fisicos na area de estado solido, também pode ser aplicavel em
empresas e na industria. A localiza¢do da luz no sistema 3D s6 ocorre principalmente em um
meio espalhador extremadamente opaco, ainda mais quando as particulas pesquisadas estdo em
uma suspensdo coloidal, devido a sua estrutura refletora. A localizagdo de Anderson é uma
ferramenta bastante Util para a andlise dos mecanismos de espalhamento presentes em um
sistema e de grande utilidade em fendmenos 6ticos da luz. Este fendmeno ocorre por causa do
produto da interferéncia de muitos espalhamentos das funcdes de onda do elétron, um exemplo
desse sdo 0s LASERS aleatorios. Varios trabalhos desenvolvidos no Brasil por autores como
Ernesto Jiménez Villar e Mario César Soares Xavier apresentaram as nanoparticulas nucleo
casca de TiO @Silica, sdo uma alternativa para o melhor estudo dessas producdes oticas,
devido a uma diminuicdo da conduténcia Otica e um aumento de absor¢éo perto da borda de
entrada s@o observados quando o angulo de incidéncia foi aumentado. Dentre esses estudos
temos a formacgdo dessas nanoparticulas, experimentacdo desses compostos e analise dos
valores registrados em simulagdes teoricas. Este trabalho apresenta participacdo da producéo
de nano particulas de TiO.@Silica no laboratério da UFPB e um estudo mais amplo de
simulacdes tedricas a partir da localizacao da luz. Também foi feito um estudo sobre as matrizes
aleatorias e utilizacdo de scripts chamado “TRACQO” implantado dentro do programa de calculo
numérico MATLAB. O script é utilizado para organizar e agilizar o processamento do célculo
de matriz aleat6ria, com o uso do computador. Nesse trabalho falaremos sobre a avango da
fabricacdo de LASER e trataremos de explicar conceitos do estudo quantico de nanoparticulas
e os célculos de simulagdo teodrica de matrizes aleatorias.
Palavras Chave: Fotdnica em meio desordenados. Localizacdo de Anderson da luz. Meios

oticos fortemente desordenados. Espalhamento multiplo. Nanoparticulas de nucleo casca.



ABSTRACT

The location of light covers a frontier of several researches, which besides being an essential
theme for the formation of physicists in the solid state area, can also be applicable in companies
and in industry. The location of light in the 3D system only occurs mainly in an extremely
opaque scattering medium, even more when the studied particles are in a colloidal suspension,
due to its reflective structure. Anderson localization is a very useful tool for analyzing the
scattering mechanisms present in a system and very useful in optical phenomena of light. This
phenomenon occurs because of the interference product of many scattering of electron wave
functions, an example of which is random LASERS. Several works developed in Brazil by
authors such as Ernesto Jiménez Villar and Mario César Soares Xavier presented the core shell
nanoparticles of TiO.@Silica, which are an alternative for the better study of these optical
productions, due to a decrease in optical conductance and an increase in near absorption leading
edge are observed when the clearance angle has been increased. Among these studies we have
the formation of these nanoparticles, experimentation of these compounds and analysis of
values recorded in theoretical simulations. This work presents the participation of the
production of TiO2@Silica nanoparticles in the UFPB laboratory and a broader study of
theoretical simulations from the location of light. A study was also carried out on random
matrices and the use of scripts called “TRACO” implemented within the numerical calculation
program MATLAB. The script is used to organize and streamline the processing of the random
matrix calculation, using the computer. In this work we will talk about the advancement of
LASER fabrication and will try to explain concepts of the quantum study of nanoparticles and

theoretical simulation calculations of random matrices.

KeyWords: Photonics in ordered media. Anderson localization of light. Strongly disordered
optical media. Multiple scattering. Shell core nanoparticles.
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1. INTRODUCAO

O fenbmeno da localizacdo de Anderson baseia-se num fendmeno quantico que
considera um modelo de ligacédo forte de elétrons em materiais sélidos e cristalinos, com niveis
de energia em cada ponto distribuidos aleatoriamente; por consequéncia ndo sao perceptiveis
facilmente. Ainda mais se a absor¢éo residual ou em fenémenos ndo lineares, ja que provocam
a diminuicdo do comprimento de fétons. “O acoplamento e campo préximo pode dificultar a
localizagdo da luz” (SKIPETROV E SOKOLOV. 2018, p. 4). Subsequentemente a esse
trabalho, Escalante e Skipetrox demostraram que uma estrutura nlcleo-casca poderia ser uma
estratégia promissoria para alcangar a localizagdo da luz em 3D. Trabalhos recentes
demonstraram um efeito de intensificacdo da absor¢do quando o sistema se aproxima a
localizagdo. Provoca uma intensificacdo da localizacao e absorcéo perto da borda de entrada da
amostra (nanoparticulas), observado que a medida em que o angulo de incidéncia é aumentado.
“A reflexdo especular, foi consideravelmente menor que a reflexdo interna efetiva sofrida pelos
fotons coerentemente retroespalhados exatamente na dire¢cdo oposta, indicando uma

propagacao ndo reciproca da luz (quebra da simetria de espelho) ” (SOARES, 2018, p. 36).

Quando a descoberta que relacionava as propriedades universais de grandes matrizes
aleatorias com as flutuacbes da condutancia em condutores desordenados, “veio a tona,
acarretou num desenvolvimento de uma teoria de matriz aleatoria para tratar de transporte
quantico” (ALTSHULER; SHKLOVSKII, 1986; MIRLIN, 1997, p. 10). Um dos fisicos da
area de fisica atbmica, Wigner demonstrou que para uma determinada amostra, as 11
propriedades do nucleo atbmico eram aparentemente aleatdrias, mas apesar dessa aleatoriedade,
também foi percebido que em sistemas quanticos genericos as propriedades estatisticas (média

e variancia) sdo universais.

Neste trabalho, primeiramente teremos apresentacdo das nanoparticulas feitas no
laboratério de quimica na UFPB, esses resultados poderiam abrir novos caminhos para o
desenho e fabricacéo de dispositivos fotonicos avancados baseados em meios 6ticos altamente
desordenados. Por exemplo, a texturizacdo da superficie de entrada, a qual aumentaria o angulo
de incidéncia médio da luz, aumentaria notavelmente a interacdo luz-matéria (absorcdo, indice
de refracdo) perto da borda de entrada. Também foi realizado simulacdes de matrizes aleatérias

utilizando o programa MATLAB e um scripts nomeado de “TRACO”.

Comparando as simulages teoricas realizadas na tese de doutorado “Inicio de uma nova

Otica: Localizagdo da luz com desenvolvimento de simulagdes numéricas”, (SILVA, 2020) e



“Localizag&o de Anderson da Luz: Forte Dependéncia com o Angulo de Incidéncia” (SOARES,
2018).

2. LASER

O LASER (abreviagdo para Light Amplified by Stimulated Emission Radiation) é um
dos inventos com mais destaque nos cientificos modernos, instrumento que é usado em
aplicacdes de altissima precisdo, como exemplo temos laser em cirurgias de correcdo de vista
que tratam o deslocamento da retina para corrigir a miopia, medicdo de altissima preciséo, na
estética usada para tratamentos de pele onde sdo corrigidos manchas causadas pelo sol, remoc¢éo
de tatuagens, etc. esse artefato é tdo importante que até agora tem estudos relacionado a
LASERS como Uso do laser de baixa intensidade no tratamento de individuos com disfuncao
temporomandibular: revisdo sistematica (CF ALBUQUERQUE, 2021), Uso do laser de baixa
poténcia na promoc¢édo da fotobiomodulacéo: prevencdo de alteracOes cicatriciais decorrentes
do pos-operatdrio de cancer de mama (CADIMA, 2020) e High-power portable terahertz laser
systems (KHALATPOUR, 2020).

Como vemos esse artefato da era moderna tem aplicagdes importantes
principalmente na area da salde, consequentemente as pesquisas nessa area ainda
seguem ativas e estd longe de acabar. O funcionamento deste se da por trés
componentes: um meio ativo, um mecanismo de bombeio e um sistema de
realimentacdo (SIEGMAN, 1986, p. 12).

Esse meio ativo pode ser sélido, liquido ou gasoso, onde estes devem possuir um grande
namero de 4&tomos, moléculas ou ions para que tenham seus niveis de energia excitados acima
do nivel fundamental. Um dos primeiros lasers, desenvolvido por Maiman; “utilizava rubi, apds
isso foi desenvolvido em 1961, por Javan, Herriott e Bennett” (JAVAN; BENNETT JR;
HERRIOTT, 1961, p. 565), um laser a gas de He-Ne. Na figura 1 apresenta-se um modelo de
laser convencional utilizados em trabalhos 6ticos, a composicao de dois espelhos e um material

a emitir fotons.



Figura 1: Representacdo de um laser convencional
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Fonte: CID ARAUJO/ UFPE (2016, com adaptacdes)

Observa-se que o laser convencional aprisiona um feixe de luz entre dois espelhos, a luz
fica aprisionada constantemente no meio ativo, fazendo com que estimulem os atomos do
material que esta no meio, emitindo assim ainda mais luz. Dessa forma a luz é estreita, coerente

direcional e intensa, devido a que as ondas eletromagnéticas oscilam em harmonia.
2.1 Laser Aleatorios

O LASER aleatério vem sendo estudado no come¢o da década de 60 com os primeiros
pioneiros Letokhov (1967) e Sorokin et al (1968), as pesquisas conseguiram modificar os
LASERS convencionais, utilizando um meio ganho, normalmente um corante, e particulas
espalhadoras que funcionam como uma pseudo-cavidade, confinando a luz dentro da regido de
amplificacdo, geralmente sdo de forma coloide, ao ter uma propria estrutura refletiva. Sistemas
coloidais, apresentam particulas dispersas, geralmente micro a manométricas. Para a construcao
deve-se ter relevancia a espessura Otica da amostra maior que o comprimento das particulas no
meio de ganho. “O livre caminho médio de espalhamento pretende-se ser de menor do que a
espessura da amostra L, pois caso contrario, a amostra torna-se transparente, e ndo deve haver
ganho suficiente para atingir o limiar LASER” (SOARES, 2018, p. 12). Na figura 2, apresenta-
se como sao originadas as particulas dentro do laser aleatorio, a formacéo desse tipo ndo utiliza

espelhos, é formado por uma cavidade Otica, uma fonte de energia e um meio ganho.



Figura 2: Representacdo de um LASER aleatdrio

Fonte: CID ARAUJO /UFPE (2016, com adaptacdes)

Ao ndo ter espelhos aproveitasse de propriedades Oticas especiais, por causa da
formacdo coloidal das nanoparticulas capazes de absorver, emitir e espalhar luz de maneira

desordenada que refletem entre elas provocando um aumento na energia do féton emitido.

3. PONTOS QUANTICO

Também conhecidos como semicondutores nanocristalinos (NCs), ja que as escalas séo
nanomeétricas, quer dizer, entre 1 a 100 nanémetros de diametro. Quando eles sofrem excitacdo
por radiacdo eletromagnética produzem um par elétron-buraco conhecido como éxciton. Esse
fendmeno provoca um forte confinamento quantico em trés dimensées do espaco (3D), o que
confere aos pontos quanticos (PQs) algumas propriedades dpticas interessantes tais como a forte
dependéncia de emissdo em funcdo do tamanho das particulas. “Uma das propriedades mais
importantes dos pontos quénticos é a sua fotoluminescéncia” (MACHADO, C. E, et al 2015, p.
1309).

No presente momento, a maioria das pesquisas relacionadas a pontos quanticos tem se
voltado para o estudo sobre os métodos de sintese, fabricacdo em laboratorios de materiais
semicondutores nanométricas. Dentro dessas pesquisas 0s métodos que se destacam a tona sao
0 de top-down e bottom-up. “Resumidamente os métodos top-down sdo preparados a partir de
percursores de carbono maiores tais como diamante, grafite, nanotubos de carbono e 6xido de
grafite” (MACHADO, C. E, et al 2015, p. 1310).



“Ja 0 método bottom-up sdo sintetizados a partir de percursores moleculares, como &cido
citrico, glicose e resina, que podem adicionalmente ser purificados por meio de centrifugacao,
dialise, eletroforese, ou outra técnica de separagdo” (MACHADO, C. E, et al 2015, p. 1311).

Nesse trabalho foi utilizado o método bottom-up sintetizando nanoparticulas de titanio
(Ti) e oxigénio (O), tendo assim uma nanoparticulas de TiO,. Durante esse processo tambem
sera aplicado uma camada externa de Silica. Tendo em vista que o tamanho das nanoparticulas
tem um grande impacto em suas propriedades, é importante se ter o controle do tamanho do
ponto quéntico. “Por conta disso, com o intuito de obter um maior controle do tamanho e ganho
de estabilidade dos Nanocristais, sdo utilizados ligantes de superficie” (STROYUK et al., 2019,
p. 5707).

A definicdo de pontos quanticos vem do inglés quantum dots (QDs), a estrutura dessas
matérias no caso binarios, formado por um nucleo (core) de um semicondutor com nivel gap de
energia e recoberto por uma casca (Shell) do outro semicondutor de outro nivel gap de energia,

como ilustra a figura 3:

Figura 3: Estrutura nucleo casca

Silica
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Fonte: SILVA, 2020 (COM ADAPTACOES)

Quanto menor a nanoparticulas, mais eficiente sera o confinamento dos portadores de
carga e consequentemente maior € a banda proibida. Resulta em largas bandas no espectro de
absorcdo. A medida que as particulas diminuem de tamanho, a banda proibida aumenta,
alterando as propriedades optoeletrdnicas do material. “As dimensdes reduzidas dessas
nanoestruturas (comparaveis com as distancias interatomicas) ” (RIBEIRO,2011, p. 23). Assim,
com as absorcOes e emissdes Oticas do material é dependente do tamanho da banda, tendera
para o vermelho, a medida que as nanoparticulas vao se tornando cada vez maiores, caso

contrario, ficara perto da regido azul do espectro eletromagnético, como ilustra a figura 4.



Figura 4: Representagéo do efeito de variagdo da energia de banda proibida

em fungdo do tamanho da nanoparticulas:
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Fonte: CALINK ET AL, 2020 (COM ADAPTACOES)

4. SINTETIZACAO DAS NANOPARTICULAS DE TiO:@Silica

O trabalho divide-se em duas partes, uma € da fabricacdo das nanoparticulas de Silica
tendo participacdo do Programa Institucional de Bolsas de Iniciacdo Cientifica (PIBIC) do
aluno Jansen Felix dos Anjos. A experiéncia ajudou a entender o processor de criacdo das
nanoparticulas, a formacdo desses pontos quanticos que produziram inimeros trabalhos
aprovados em revistas e defesa de tese de doutorados. Todo processo de sintetizacdo das
nanoparticulas de TiO@Silica foi realizado no laboratorio de quimica analitica da UFPB,
coordenado pelo Prof. Dr. Mario César Ugulinio de Aradjo. O processo de sintetizacdo foi
realizado por Jansen Félix dos Anjos, onde foi descrito com uma maior quantidade de detalhes
em sua monografia; A localizac¢do da luz: Um caminho para o desenvolvimento de dispositivos
fotbnicos avancados (ANJOS, 2019), também temos Novel TiO,@Silica Nanoparticles for
random laser (MESTRE, 2014).

O revestimento das nanoparticulas foi realizado utilizando o método de Stober, um
processo para a sintese de nanoparticulas por meio da hidrolise e condensacdo do TEOS

(Ortossilicato de tetraetil, Si(OC2Hs)4) em etanol e 4gua, utilizando ambnia como catalisador.



O TEOS é um liquido incolor que se degrada na agua e por conta disso € utilizado
principalmente como um agente de reticulagdo em polimeros de silicone, ele é
considerado como o percursor do diéxido de silicio, que é bastante utilizado na
indUstria de semicondutores, além disso, 0 TEOS também é utilizado na producéo de
aerogel (VILLAR, 2017, p. 16765).

O TEOS se converte facilmente em didxido de silicio quando reage com moléculas de agua:

Esse processo se trata de uma hidrélise, e € um exemplo de processo sol-gel, onde é
produzido materiais solidos a partir de pequenas moléculas. O produto secundario dessa reacéo
é o0 etanol. A reacdo segue com uma série de reacdes de condensacdao nas quais convertem a
molécula de TEOS em um s6lido como um mineral. “Em temperaturas elevadas, acima de
600°C, o TEOS se converte em didxido de silicio, onde seu coproduto volatil é o éter di-etilico”
(VILLAR, 2017, p. 16766):

Si (OC2H5)4 - SlOz +2 (C2H5)20 (2)

“O hidroxido de amdnio, ou amoniaco, € uma monobase fraca, volatil, incolor, que
libera gas amonia (NH3) em temperaturas superiores a 50°C e se decompde em nitrogénio e
hidrogénio com temperaturas acima de 450°C” (ATKINS; JONES; LAVERMAN, 2018, p.
397). A escolha do uso de hidréxido de amdnio durante a sintese foi devido a rapida reacéo

com 0 meio.

NH; (g) + H,0(1) & NH,OH(aq) (3)

Podemos observar que a substancia NH4OH ¢é, na verdade, NHs solubilizada em agua,
entdo quando falamos de amdnio, estamos nos referindo ao gas amdnia dissolvida em agua.
Essa porcdo de agua se desloca para as proximidades da superficie das nanoparticulas devido
ao potencial elétrico gerado por elas. “Essas moléculas irdo reagir com o TEQS, formando a

camada de silica em torno das nanoparticulas de TiO.” (MESTRE, 2014, p. 6).

A mistura foi realizada dentro de um Erlenmeyer, onde o oxido de titanio foi misturado
com etanol, e apds vinte minutos em banho ultrassénico foi adicionado hidréxido de amdnia
(Figura 5). Apos a adicdo do hidroxido de aménia foi adicionado aliquotas de aménia e TEOS

simultaneamente, e novamente a mistura ficou em banho ultrassdnico por pelo menos 5 horas,



sendo que, quanto mais tempo no banho ultrassdnico, maior dispersdo da amostra, resultando
em uma menor precipitacdo. “Ao término desse processo, as nanoparticulas de TiO> j& estavam
cobertas por uma camada de silica” (ANJOS, 2020, p. 22).

Figura 5: Erlenmeyer mergulhados no Ultrassonico

Fonte: ANJOS, 2019

O processo de secagem da mistura foi realizado em um rotoevaporador, este processo é
necessario para que se remova o etanol e o gas amo6nia da mistura. O equipamento foi ligado
com uma temperatura de 60°C e uma rotacdo de 115 rpm. Apds o processo foi obtido as

nanoparticulas em po.

Figura 6: Processo de rotaevaporacdo da amostra, obtendo somente as

nanoparticulas de TiOs.

Fonte: ANJOS, 2019

Encerrado o procedimento de separacdo do gas amdnia e etanol das nanoparticulas, o
po obtido foi posto em uma estufa com uma temperatura aproximada de 100°C por um periodo
de 24 horas, esse processo é necessario para que se remova toda a umidade das nanoparticulas.

O resultado foi 10 gramas de nanoparticulas prontas para as analises.



Figura 7: Nanoparticulas de TiO.@Silica

Fonte: ANJOS, 2019

5. LOCALIZACAO DE ANDERSON

“A localizacdo de Anderson ¢ um fendmeno amplamente estudado desde sua descoberta
por P.W. Anderson e consiste em ideias apresentadas no contexto do estudo de fungdes de onda
eletrbnicas em potenciais de rede desordenados, aleatorios” (MAE, KOKUBUN, 2008, p. 3).
Esta é uma transicdo de fase induzida por disturbio no comportamento de transporte de elétrons
do regime de difusdo classico, no qual a conhecida lei de Ohm se mantém, para um estado

localizado no qual o material se comporta como um isolante.

“O efeito encontra sua origem na interferéncia de elétrons que sofreram espalhamento
multiplo por defeitos no sélido” (BERGMANN, 1982; SHENG, 1995, p. 3). Um fenémeno
semelhante é antecipado para o espalhamento multiplo de ondas eletromagnéticas, mas com
uma importante simplificacdo: ao contrario dos elétrons, os fétons ndo interagem uns com 0s
outros. “Isso torna o transporte de fétons em materiais desordenados um sistema de modelo
ideal para estudar a localizacdo de Anderson” (SHENG, 1995; SOUKQULIS et al., 1989, p.
10). O modelo de Anderson e amplamente utilizado para investigar o fendmeno de localizacéo
de estados eletronicos em materiais desordenados e propriedades de transporte eletrénico em
dispositivos mesoscépicos. Ja que a difusdo de luz através de um material desordenado, € a
mesma lei de Ohm que se aplica a difusdo de elétrons através de qualquer resistor comum, a
transmissdo ou condutancia, diminui linearmente com o comprimento do sistema (espessura).
Essa difusdo de luz provoca uma quebra da difusdo classica, ao aumentar a quantidade de

espalhamento além de um valor critico. O material uma transicdo para um estado localizado



interrompe completamente a difusdo classica, ou seja, a0 aumentar a quantidade de
espalhamento além de um valor critico, 0 material faz uma transi¢do para um estado localizado
(Figura 8). Essa transicdo pode ser melhor observada nas propriedades de transmissao do
sistema. No estado localizado, o coeficiente de transmissao diminui exponencialmente em vez

de linearmente com a espessura de uma amostra.

6. MATRIZES ALEATORIAS

No ano 1950, a teoria de matrizes aleatdrias comecou a ganhar destaque gragas aos
trabalhos do fisico Eugene Wigner. “Wigner pretendeu descrever as propriedades dos niveis de
energia de nucleos pesados, quando estes eram excitados” (BOTTEGA,2014, p. 60). Este
sistema nuclear pode ser representado por H, um operador hermitiano num espaco de Hilbert,
chamado de Hamiltoniano. Na mecanica quéantica os niveis de energia sdo representados por
autovalores de H, de modo que os espacos entre os niveis de energia dos nucleos sejam dados
pelos espacos entre autovalores consecutivos de H. O problema é que geralmente H ndo é
conhecido. Mesmo que seja determinado, provavelmente serd intratavel, tanto do ponto de vista
matematico, quanto do computacional. Tentar computar seus autovalores diretamente ndo € a
melhor opcdo. Wigner propds que seria melhor considerar H como uma matriz aleatoria, que

estaria dentro de uma classe de matrizes aleatorias, chamada de ensemble.

“A matriz H tem uma dimens&o igual ao niUmero de ressonancias na regido de dispersao.
O numero de ressonancias esta diretamente relacionado ao tamanho da regido de espalhamento”
(SOARES, 2018, p.59). Utilizando dessas matrizes aleatérias numa simulacdo teorica,
determinamos a condutancia como funcdo da reflexdo interna efetiva sentida pelos fotons
retroespalhados coerentemente, mostrando uma concordancia satisfatoria com os resultados

experimentais

Isso nos leva a um estudo tedrico das nanoparticulas suspensas na TiO.@Silica,
interligando o estudo da Localizacdo de Anderson com as matrizes aleatorias de Wigner, pois
com esses resultados computacionais conseguimos determinar os valores tedricos. Neste
processo, 0 ponto quantico € ligado a reservatorios doadores e receptores de elétrons utilizando
guias de onda semi-infinitas. Cada guia é caracterizada por possuir modos transversais devido

a largura finita da guia e a impenetrabilidade das paredes destas, no caso de 4 guias temos:



Figura 8: Demonstragédo de guias para uma simula¢do com 4 guias distintas

ponto

quantico

Fonte: SILVA, 2020 (com adaptacgdes)

A matriz de espalhamento de um ponto quantico € definida pela formula de
MahauxWeidenmiiller (SOUZA; MACEDO, 2004, p. 20):

S = 2inW(E — H — inW'w) — 1w’ (4)

Analisando a equacdo vemos que S é chamado de matriz de dispersdo que vincula os
canais de entrada e saida, percebemos que o total de nimero de canais serd igual a uma
dimensdo. O nimero de ressonancias esta ligado ao tamanho do espalhamento, a matriz W liga
canais abertos as ressonancias. Essa matriz W revela o acoplamento e as taxas de tunelamento
nas duas regides. A matriz H ¢ aleatoria com dimensfes iguais ao nimero de ressonancias na
regido de dispersdo, sendo que o numero de ressonancias esta diretamente relacionado ao
tamanho da regido de espalhamento. A matriz W liga 0s canais abertos com as ressonancias,
esta 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 transmissao e
reflexdo. As trés simetrias que estdo incorporadas no hamiltoniano, sdo: sistemas com inversédo
temporal (conjunto ortogonal gaussiano), sistemas sem inversao temporal (conjunto unitario

gaussiano) e sistemas sem rotacdo de spin (ensemble simpletico gaussiano):

s=[" £) )

t r



“As propriedades de transporte podem ser obtidas através do bloco de transmisséo t da

matriz S, de modo que a conduténcia seja escrita como” (SOUZA,2018, p. 21):

g = tr(tth (5)

No momento em que a condutancia pertence a um dos conjuntos de Wigner-Dyson.
Podemos realizar conjuntos com vérios hamiltonianos H, para demostrar que a simulagio

tedrica concordara com os resultados feitos no laboratorio.
7. SIMULACOES TEORICAS
7.1 Matrizes aleatdrias

Consideramos a geometria chamada "ponto quantico™ com trés contatos pontuais que o
conectam trés reservatorios de fotons: primeiro (N1), terminal de entrada; segundo (N2),
terminal de transmissao e terceiro (N3), terminal de retroespalhamento. Para simular o tamanho

da regido de dispersao, usamos uma série de ressonancias, que € proporcional a esse tamanho.

Consideramos que a reflexdo nos contatos do ponto de entrada (IR1) e transmissdo
(IR2) sdo iguais zero (IR1 = IRz = 0), isto é, ndo ha reflexdo aprecidvel na interface de
entrada e saida. Supomos duas diferentes reflexdes internas efetivas no terminal de
retroespalhamento (N3); uma reflexdo interna efetiva para os fotons retroespalhados
de forma coerente (fétons previamente localizados), IR € outra reflexdo interna para
fétons retroespalhados incoerentemente (fétons ndo localizados), IRsp. (SOARES,
2018, p. 61)

Para os fotons retroespalhados incoerentemente, a reflexao interna na interface amostra-
silica pode ser negligenciada (IR3p = 0), devido ao baixo contraste entre os indices de refracdo
(1.53 - 1.46) (SOARES, 2018, p. 62). Para cada reflexdo interna efetiva IRs_ (terminal de
retroespalhamento), calculamos a condutancia desde N1 para N> como fungdo do nimero de
ressonancias através da (equacdo 2). Para esse fim, tomamos em consideracdo a presenca
(ensemble ortogonal de Gauss (EOG)) ou auséncia (ensemble gaussiano unitario (EGU)) de

simetria de reversdo temporal (SRT):

< g >1-2 UR3;) =< g >go¢ UR3;) — < g >gey (UR3;) + < g >gey (IR3p = 0) (6)



A equagdo acima <«@eoc (IRsL), «@ecu (IR3L) e «@ecu (IRsp = 0) representam a
condutancia desde N: para N> tendo em conta: a presenca de SRT (IRsL), auséncia de SRT

(IRaL) e auséncia de SRT com IR3p = 0, respectivamente.

O simbolo () indica a média dos ensembles universais. A primeira parte da equacao
(oc (IRsL) - «gecu (IR3L)) representa o termo associado a interferéncia para uma reflexdo
interna efetiva IR3.. (SOARES,2018. 61) Por isso, «<g>1-2 (IR3L) é calculado pela adi¢do do termo
unitario <g>ecu (IR3p = 1), considerando uma reflex&o interna efetiva em N3 igual a zero, mais
o termo interferéncial, calculado pela expressdo «g>eoc (IRsL) - «g>ecu (IR3L) considerando uma
reflexdo interna efetiva IRs.. Em resumo, assumimos que os fdtons retroespalhados
coerentemente (anteriormente localizados) sentem uma reflex&@o interna efetiva igual a IRs,
enquanto os fotons incoerentemente retrodispersos (ndo localizados) sentem uma reflexéo
interna efetiva IR3p = 0. Para calcular a condutancia em incidéncia normal, consideramos IRsL
= 3%. Portanto, os valores assintoticos (para grande nimero de ressonancias) de condutancia
relativa para cada reflexdo interna efetiva IRs. (Girr(o0;IR3L)) podem ser calculados pela
equacdo (3), considerando uma reflexdo interna de referéncia (IRr) na incidéncia normal de IRr
= 3% (SOARES, 2018, p. 62).

< g >pog (IRg = 3%) — < g >pey (IRg = 3%) + < g >pog (IR3p = 0) (7
< g >pog (IR3p) =< g >ggy (IR3p) +< g >ggy (IR3p = 0)

(00,IR3,) =

A notacdo (g) representa os valores assintoticos da condutancia calculados para um
grande nimero de ressonancias. O Ensemble Ortogonal Gaussiano (EOG), cuja intensidade da
repulsdo entre os niveis ¢ dada pelo elemento quimico estudado e do bilhar de Sinai,
respectivamente (WOLCHOVER, 2018, p. 438) O Ensemble Unitario Gaussiano (EGU),

descreve 0 espectro o0s zeros da funcdo Zeta de Riemann.
7.2 Utilizacdo de scripts em simulacdes

Os scripts sdo comandos de instru¢bes em que a maquina executa determinadas tarefas
segundo o programa e sua configuracdo; para realizar essas tarefas é preciso de uma linguagem
de programagéo. Aproveitando essa ferramenta computacional utilizou-se um script para
calcular as médias da condutancia ortogonal (<g>eoc) € a média da condutancia unitaria

(<g>ecu), utilizando a linguagem de programagdo Visual Basic. Com essa linguagem



adicionou-se a formatacdo para a interface e foi utilizado a equagéo 4 e no programa para

executar os calculos de matrizes, como ilustrado na figura 9.
Figura 9: Formula de Mahaux-Weidenmdller dentro do script

S=2W(E -H - inWiw) tw?

Sl=eye(n)=-2.0%pi*lik(W')*(((elteye (ress)-QL+ i*pi*(W)*(W')))\(W)):

Ws{i} (3, k{i})=y{i}*(sqrt(((2.0*lambda))/ (pi* (xess+..0)))*sin(j* (k{i}+(££{1}))*pi/(ress+ .0)));

for v=.,0:ress;
H(v,v)=A(v,v)*sqre (V/(2.0)):

for w=v+.:ress;
H(v,w)=A(v,w)*sqrt (V)

end
end

Fonte: Proprio Autor

Figura 10: Formatacéo do Script TRACO

e TracoScilab.sce (C\Users\acson' OneDrive\ UEPBY Fotonica\Simulagac SCILAB  TracoScilab.sce) - Sciblotes

Arquive Editar Formatar Opgdes Janela Executar 7

CERE®E Se 00 &2E|0D &£ @
i

TracoScilab.sce |32

1 lfunct1:n main()

2

3

4 canaischm =

5 ressinicialohm =

é resspassochm =

7 ressfinalohm =

] entradachm =

q bsohm =

10 tohm =

11 Nechm =

12 pohm =

13

14

15 e

16 canaisort =

17 ressinicialort =

18 resspasscort =

19 ressfinalort =

20 entradacrt =

21 bsort =

22 tort =

23 Neort =

24 port =

25|  //desligarf =

Fonte: Proprio Autor

Esse script foi utilizado para as simulacgdes teoricas, utilizando como suporte de célculo
de matriz aleatéria o software MATLAB, desenvolvida pela MathWorks Inc. A interface do
programa conta com oito entradas para as simula¢Ges com a presenca de simetria de reserva

temporal (ort), simetricamente temos oito para auséncia de simetria de reserva temporal (ohm).



Nas entradas temos como colocar 0 nimero de canais de multiplos de trés devido ao terminal
de entrada, a ressonancia inicial, o passo e o final, para assim conseguirmos controlar a
quantidade de dados analisados e caso ocorra algum problema poder reiniciar a simulagéo, sem
perder as matrizes j& salvas. Também temos a entrada, transmissdo e retroespalhamento que

representam o N1, N2 e N3 respectivamente.

Figura 11: Scripts utilizado na simulagdo denominado “traco”

A Traco - X
ohm ort

Ressondncia Inicial  Passo da Ressonancia Ressondncia Final Ressondncia Inicial ~ Passo da Ressondncia Ressondncia Final
1 1 10

Gamma3 Inicial Passo do Gamma3 Gamma3 Final Gamma3 Inicial Passo do Gamma3 Gamma3 Final
0.001 0.1 0.001

Ne Ne

500000 Padréo: 50000

[] Pular [ Pular Duplicar

[7] Desligar computador apés simulagio Executar

Fonte: Proprio Autor

Inicialmente o script TRACO, foi implementado para melhor a interface e conseguir
configurar os numeros de repeticdes Ne, que representava o numero de ensemble de
hamiltoniano denominado ‘“Ne” na interface. J& O “Gama 3” representava o terminal de

retroespalhamento.

Apos ter adicionado esse novo script a nosso trabalho, foram feitas atualizagdes, como
adicionado o numero de canais. “A reestruturacdo do arquivo se passou com diversos
empecilhos devido a problemas com dimensionamento das matrizes, ja que generalizacdo no
namero de canais acarretava matrizes com dimensdes dindmicas e, por conta disso, foi
necessario que as demais matrizes ficassem em funcdo do niumero n de canais” (SILVA, 2020,
p. 25).



Figura 12: Segunda verséo Traco.exe, com modificagdes no nimero de canais

A Traco

Ohm

Nimero de Canais

&

Ressondncia Inicial

0

Entrada
0

Ne
500000

[ Pular

Passo da Ressondncia

0

Backscatter

0

[] Desligar apés simulagio

Ressonancia Final

0

Transmissdo

0

e a interface

Ont

Nimero de Canais
0

Ressondncia Inicial
0

Entrada

0

Ne

500000

[ Pular

Executar

Fonte: Proprio Autor

Passo da Ressondncia

0
Backscatter
0

Ressondncia Final
0

Transmissdo
0

Duplicar

Como podemos observar o script ficou bem apresentado, pratico de utilizar e configurar

transmissao das matrizes aleatorias.

as simulacdes tedricas isso nos possibilitou fazer um estudo aprofundado das médias de

condutancia ortogonais e unitarias, assim como examinar as entradas, retroespalhamento e

Recentemente foi elaborado outra atualizacdo no script que foram adicionados, trés

e transmissao dentro das simulagdes tedricas.

sessOes onde consegue programar o inicio, passo e final das medidas em relagcdo a entrada e

retroespalhamento, ja que futuros trabalhos apresentaram um estudo sobre varia¢des da entrada

Figura 13: Atualizacdo do script Traco.exe, implementacéo de inicio, passo e

final do Retroespalhamento

* Traco - ®
Ohm Ort
Nimero de Canais Mimero de Canais
Ressonancia Ressonancia
Inicial Passo Final Inicial Passo Final
[1 | [1 [100 [1 | [1 | [100
Entrada e Backscatter Entrada e Backscatter
Inicial Passo Final Inicial Passo Final
[ | h [10 I | [ | [
MNe Transmissdo Me Transmisséo
500000 | [ [500000 | [1 | Duplicar
[ Pular [ Pular
[] Desligar apés simulagio Executar

acson@outlock.com.br 13/08/2021

Fonte: Proprio Autor



8. RESULTADOS E DISCUSSOES

O trabalho foi desenvolvido nos computadores da Universidade Estadual da Paraiba,
Campus Araruna, no laboratério de Fotbnica, orientado pelo Professor doutor Mario Cesar
Soares Xavier, que vem desenvolvendo vérios trabalhos de pesquisa na area da fisica
experimental; esse trabalho levou entorno de 1 a 4 meses, devido a pandemia. Tendo em vista
que o script “TRACQO”, consegue agilizar os calculos de simula¢des de matrizes no programa
MATLAB, podemos obter as médias da condutancia ortogonal (<g>eoc) € a média da
condutancia unitaria (<g>euc), ja que as equacdes 4 e 6 estdo implantadas no script e é calculado
de forma paralela ja que o TRACO funciona calculando essas duas médias aglutinadas em um
script unitario, quer dizer que podemos programar para ele calcular as duas sem ter que

configurar novamente

Além de a interface ser bastante flexivel com a modificagdo dos canais de entrada, saida,
retroespalhamento e nimero de repeticdes. A pesquisa deste trabalho de conclusdo de curso foi
constatar que o programa “traco”, consiga extrapolar valores ja estudados. As simulacGes
rodavam com valores fixos dos niimeros de repeticdes (Ne) 5 - 10%, com ressonancias de 0 a

100, s6 variando os nimeros de canais como ilustrados na figura 14.

Figura 14: Média da condutancia x Ressonancia com variacao do terminal de

retroespalhamento
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Porém, percebe-se que, ao aumentar o nimero de canais, essa deferéncia entre as médias
da condutancia em ohm e ort diminui, devido aos fotons de um terminal ndo interferir com os
fotons dos demais terminais. Dessa forma ha uma diminuicdo na localizagdo, por conta disso
h&a um aumento na condutancia ortogonal, de forma a se aproximar dos valores da média da
condutancia unitéria (Silva, 2020). Na figura 15 observasse as médias da condutancia ortogonal
e unitéaria analisando o comportamento dos dois graficos ouve uma saturagdo em 300 canais,
talvez porque foram atribuidos valores da ressonancia entre 0 a 400, variando de 1 em 1, jaA com

3 canais o intervalo das amostras é de 10 em 10.

Figura 15: Diferencia entre as médias da condutancia ortogonal e unitéria para

3 e 300 canais
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Fonte: SILVA, 2020

Partindo desse estudo e com auxilio do script “TRACO” e do MATLAB, mudamos 0s
valores de ressonancias, canais e repeticoes para interpretar e comprovar que o script esta em
bom funcionamento e para perceber o comportamento dos graficos em diferentes situagdes.
Para isso atribuimos valores as ressonancias inicias de 100, 400, 700 e até 1000 e também
mudamos os valores das repeticdes (Ne) de 5 milhdes, 500 mil e 50 mil repeti¢bes. Deixamos
desenvolvendo no computador do laboratério de 6tica, da Universidade Estadual da Paraiba
com o script TRACO, os dados obtidos ficavam num bloco de notas, até as simulaces pararem,
ao acabar o script fechava o bloco e transformava-o em um arquivo de planilha no Excel. Caso
acontecesse algum erro, ele detectava e interrompia a simulagéo, notificava em que nimero de

ressonancia tinha parado, programavamos de onde parou e o ciclo continuava.



O primeiro estudo das simulacdes, atribuimos valores acima de 100 ressonancias,

também foram aumentados o nimero de canais ja estudados.

Figura 16: Media da Condutéancia Unitaria e média ortogonal de 300 canais,

700 ressonancias e 500 mil repeticdes
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Fonte: Proprio Autor

A simulacéo foi aplicada no script TRACO, programando 300 canais, 700 ressonancias,
500 mil repeticdes e a entrada foi de 40 ressonancias com intervalos de 40 em 40 até 700,
Vemos que o comportamento das matrizes aleatorias sempre tem uma saturacdo em um ponto,
isso se deve ao espacamento entre autovalores que nesse caso ocorreu proximo de 160
ressonancia e a média de 7,09 - 103 o tempo realizado para executar essa simulacéo foi de

uma semana.

No nosso segundo grafico mudamos s6 o nimero de repeticGes e a ressonancia final,

aplicando valores de 300 canais e 400 ressonancias a 500 mil repeti¢des, com um intervalo de



20 em 20. Tentamos experimentar se aconteceria com valores aproximados, 0s canais e as
ressonéncias afetavam a média da condutancia ou na ortogonal, observando o gréafico 17 vemos

que ouve saturacédo, levou um tempo de 2 semanas para efetuar as simulacoes.

Figura 17: Media da condutancia Unitéaria e média Ortogonal de 300 canais,

400 ressonancias e 500 mil repeticGes

Condutancia Unitaria

0.06
005 | °
©
2
< 0.04
=}
o
[ [ [ ] [ ] [ ] [ ] [ ] [ ] [ ] [ ] [ ] [ ] [ ] [ ] [ ] [ ] [ ] [ ] [ ] [ ]
S 0.03
(3]
o
©
2 0.02
D
=
0.01
0.00 o
0 50 100 150 200 250 300 350 400
Ressonancia
Condutancia Ortogonal
0.06
< 0.05 °
(&)
&
= 0.04
=)
§ 003 [ [ ] [ ] [ ] [ ] [ ] [ ] [ ) [ ] [ ] [ ] [ ) [ ] [ ] [ ] [ ] [ ] [ ] [ ]
[3+]
o)
< 0.02
=)
D
= 001
0 e
0 50 100 150 200 250 300 350 400

Ressonancia

Fonte: Proprio Autor

Continuando o estudo da pesquisa utilizamos as mil ressonancias, diminuimos os
valores das repeticGes para 50 mil e calculamos uma dimensdo em sO trés canais. Como

podemos observar na figura 18, o comportamento do grafico ndo apresenta a maior quantidade



dos valores analisados no computador. Isso contradiz a suposi¢do de Wigner ja que ele

estabelece o0 agrupamento das energias provocando um pico da distribui¢do de Tracy-Widom.

Figura 18: Media da Condutéancia Unitaria e Média Ortogonal de 3 canais,

1000 ressonancias e 50 mil repeticdes
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Ao deixar executando percebemos que as simulacGes apresentaram problemas ao
contabilizar os valores e foi marcado nas ressonancias 690,780 e 950; mas com o script
TRACO, conseguimos ajustar sem perder os dados e configurdvamos para iniciar de onde
parou, como deixavamos a simulacdo rodar a semana toda, suspeitamos que 0s problemas
ocorridos poderiam ser por um sobre carregamento do computador ou falta de energia, ja que
guando chegavamos de manha o computador estava desligado. No entanto conseguiamos salvar
no bloco de notas os dados estudados e além disso conseguiamos continuar da onde tinha
parado. O curioso desse grafico foi que ndo foi encontrado o ponto de saturagdo, pelo que nos

chamo a atencédo e supomos que fosse por causa do nimero de repeticbes abaixo da média ou

1000

O. 2 5 0000000000000000000000000000000000000000000000000000000000000000000000000000000000000000000000000000

1000



talvez como adicionamos um intervalo de 10 em 10 poderia ser um nimero entre 1 a 9 e a
simulagcdo ndo o célculo. Assim que atribuimos o maior numero de repeticdes ja feito de 5
milhdes com o passo 1 em 1 até 100. Durante a simulagdo nesse caso as simulagdes travaram

em 85 na condutancia unitaria e 9 na condutancia ortogonal.

Figura 19: Media da Condutéancia Unitaria e Média Ortogonal de 3 canais, 100

ressonancias e 5 milhdes de repeticdes
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Como podemos observar no grafico nesse caso ouve saturacdo na ressonancia 2,
consequentemente os valores de repeticGes se estabilizaram. 1sso se deve a suposicdo de
Wigner, descreve um fendmeno chamado “repulsdo de nivel”. As particulas em um sistema
espacialmente limitado podem ter apenas quantidades discretas de energia, chamadas de “niveis
de energia”. Esses niveis de energia tendem a se agrupar em um sentido geral, mas também se

repelem.



Ao calcularmos repeticGes e valores de ressondncias muitos altas ndo conseguimos
observar o comportamento do gréfico, para isso utilizamos valores menores, mas com

repeti¢des de 5 milhdes na figura 20 utilizamos 6 canais, variando de 1 em 1 até 10 ressonancias.

Figura 20: Media da Condutéancia Unitaria e Média Ortogonal de 6 canais, 10

ressonancias e 5 milhdes de repeticdes
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Nesse ultimo grafico podemos observar o comportamento da melhor forma possivel ja
gue vemos um aumento gradativo das médias de condutancia, tanto unitaria como ortogonal,

como também podemos ver a saturacdo tendo uma constancia entre os valores de 0,15 e 0,1.



9. CONCLUSAO

As nanoparticulas de TiO.@Silica e nlcleo casca expandiram as pesquisas envolvendo
pontos quéanticos, sistemas desordenados como os lasers aleatdrios, abrangendo um nimero
significativo de estudos na area Fotonica. Trabalhos do Dr. Cesar Soares “Localizacdo de
Anderson da Luz: Forte Dependéncia com angulo de Incidéncia"(XAVIER et al., 2018),
mostraram que realmente ocorreu uma diminuicdo da conduténcia e um aumento de absorcéao
sdo realizadas as bordas de entrada a medida que o angulo de incidéncia é aumentado. Em
paralelo trabalhos do grupo fotbnica em Araruna, mostraram que é possivel reproduzir as
nanoparticulas de nucleo casca de TiO@Silica, dando sucessdo a esses estudos, fomos
introduzidos na area de simulacdo computacional, onde aprendemos a utilizar software como o
MATLAB. Observamos uma dificuldade com base ao tempo de realizacdo das matrizes
aleatOrias e mais uma vez superamos nossas expectativas ao criar um script que conseguisse
agilizar esses célculos e também de praticidade a esse estudo profundo, favorecendo a nédo
perder os dados estudados e ajudando a ter uma interface com visual simples, mas pratico. Em
base a este trabalho conseguimos provar que o script “TRACO” funciona satisfatoria,
percebemos que quanto maior o nimero de repeticdes das ressonancias obtemos maior precisao
nos dados, ja que a medida que Ne, a dimensao da matriz, aumenta, também aumenta o tamanho
"geral” dos autovalores, também obtivemos um modelo de grafico que assemelhasse a da teoria
Wigner nas duas médias, tendo um pico de saturacdo representando o maior autovalor do

sistema e logo apds estabilizando o sistema.
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