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RESUMEN

Esta guia tiene el propdsito de introducir a los estudiantes al estudio de las simulaciones
numeéricas, por medio de la construccion de algoritmos basados en el método de diferencias
finitas, en el cual las funciones de interés evolucionan tanto en el tiempo como en el
espacio. Se aplica el formalismo desarrollado a un problema especifico de propagacion
de las ondas electromagnéticas en un cristal foténico 2D, formado por barras paralelas de
seccion transversal circular dispuestas en un arreglo rectangular, contenidas en un material
con diferente respuesta 6ptica. El texto describe cémo las propiedades 6pticas del cristal
foténico se pueden estudiar al tener en cuenta dos polarizaciones principales, denominadas
transversal eléctrica (te) y transversal magnética (tm), desarrolla el formalismo de las
ecuaciones del electromagnetismo de Maxwell y presenta su discretizacion y aplicacion al
mundo computacional. Ademas, se describe el analisis espectral de las fluctuaciones de los
campos electromagnéticos, para hallar los modos de propagacion permitidos en el cristal.

Palabras clave: diferencias finitas, cristales fotdnicos, polarizacion, ecuaciones de Maxwell,
transformada de Fourier.
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INTRODUCCION

El estudio de la propagaciéon de la luz es uno de los problemas que mas frutos ha brindado a las
ciencias fisicas. En particular, ha permitido el desarrollo de ideas y conceptos que han permeado
diferentes areas del conocimiento como la quimica, la biologia, la teoria de campos entre otros
(Barut, 1980; Chouhan et al., 2016; Engheta y Ziolkowski, 2006; Jackson, 1998; Li et al., 2008).

La importancia en la comprension del comportamiento ondulatorio de la luz ha permitido el
desarrollo de tecnologias que son aplicadas en diversidad de situaciones, desde la polarizacion
de lasimagenes en un cine 3D, hasta las mejoras en el desempefo de celdas solares basadas
en distribuciones materiales que semejan estructuras fractales (Su et al.,, 2013; Yao et al., 2015).

Si bien la propagacién de las ondas electromagnéticas se puede describir mediante
las ecuaciones de Maxwell, su aplicacién en diversos tipos de sistemas puede llevar a
imposibilidades analiticas debido, en parte, a las condiciones de frontera que se deben satisfacer,
asi como a la diversidad de respuestas materiales que pasan de ser pasivas como en los medios
dieléctricos, a ser activas, como en los metales, materiales ferromagnéticos y materiales no
lineales que varian su respuesta dptica cuando son sometidos a campos electromagnéticos
con intensidades muy altas, como los producidos por laseres (He y Cada, 1992; Kumar et al., 2013;
Zohrabiy Namdar, 2017). Esta diversidad de fendmenos hace que no exista una sola técnica para
el estudio de la propagacion de la luz. Algunas son propuestas con base en respuestas ideales a
las cuales se les agregan perturbaciones o métodos numeéricos en los cuales las soluciones son
halladas al considerar pequenas variaciones espaciales y temporales que se dejan evolucionar
desde una condicién inicial en la cual se simula la aplicaciéon de energia al sistema (Kuzmiak
et al,, 1994; Moreno et al., 2002; Soto-Puebla et al.,, 2004).

Ademas de ello, en anos recientes el estudio de los cristales fotdnicos ha cobrado mucho
interés en la comunidad cientifica. Esto se debe a la cantidad de posibles aplicaciones de este
tipo de estructuras, pues presentan brechas en su espectro de transmisién que son posibles
de modificar y modular al tener en cuenta parametros como: diferencia entre los indices de
refraccion de los materiales usados, disposicion de los materiales en el espacio (geometria
espacial) y agentes externos que actluan como controles en las propiedades eléctricas y
magnéticas de los materiales (Huang et al., 2003; Joannopoulos et al.,, 2008). Algunas de las
aplicaciones actuales de este tipo de sistemas se pueden hallar en dispositivos optoelectréonicos
gue funcionan como sensores, asi como cristales foténicos que son usados como sustratos
para el control de moléculas ultra frias y guias de onda para la construccién de plataformas
que faciliten la implementaciéon de la computaciéon cuantica (Engheta y Ziolkowski, 2006).

En este documento se pretende entregar al estudiante una guia para el desarrollo de un
algoritmo basado en el método de diferencias finitas en dominio temporal para la simulacién
de la propagacion de la luz en un cristal foténico 2D. De esa manera, se mostrara cuales son
los retos tanto de la descripcidon tedrica de las ecuaciones de propagacioén de la luz, como de
su implementacién computacional en el lenguaje de programacioén Fortran, un lenguaje de
bajo nivel disefado para la optimizacion de calculos numéricos.
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Con este documento, el estudiante podra ver como los aspectos técnicos de elaborar un
algoritmo de simulacion se basan en el conocimiento de la dinamica propia del sistema a
estudiar, junto con las ideas matematicas, desarrolladas en los cursos de calculo vectorial y de
ecuaciones diferenciales, que permiten su solucién numeérica. Los métodos aqui desarrollados
pueden ser usados en cualquier tipo de simulacion computacional en la cual se desee evaluar
el comportamiento de campos vectoriales con variacion espacial y temporal.

La estructura de este documento es la siguiente: en el segundo capitulo se describe en qué
consiste el método de diferencias finitas centradas, con una explicaciéon de la discretizacion
de las ecuaciones de Maxwell siguiendo la sugerencia dada por Yee (1996), junto con el uso de
la celda que lleva su nombre, la cual relaciona los campos eléctricos y magnéticos a partir del
concepto de rotacional. Se describiran los pasos a seguir para la construccion del algoritmo
gue se implementara, junto con observaciones que seran Utiles para la mejora de los primeros
algoritmos. En el tercer capitulo, se describe como realizar una transformada de Fourier junto
con su implementacion algoritmica. En el capitulo cuarto, se describe la generalizacion del
método de diferencias finitas en dominio temporal, para el caso de medios dispersivos con
respuesta tipo metalica, asi como de su aplicacion en estructuras metamateriales. Por ultimo,
en el capitulo cinco se describe otra forma de discretizacion para los campos electromagnéticos
que puede ser implementada en el método de diferencias finitas desarrollado.

Para complementar todo este documento, se anexan las formas basicas de los algoritmos en
el lenguaje de programacion Fortran para que los estudiantes encuentren una herramienta
de la cual partir y que puedan modificar a su gusto.
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FUNDAMENTACION TEOGRICA

Para el desarrollo de las ideas presentadas en este documento son necesarios los
conocimientos basicos de la teoria electromagnética, en especial los relacionados con el
estudio de las ondas electromagnéticas en el espacio, junto con la descripcidn diferencial de
las ecuaciones de Maxwell a las cuales se aplica el método de diferencias finitas. Ademas, se
requieren conocimientos basicos de programacion, sobre todo del disefio de algoritmos con
bucles de repeticidn, los cuales son extensamente usados en el método aqui presentado.

Por otra parte, se espera que el estudiante maneje aspectos del calculo diferencial e integral,
vitales para la solucién de las ecuaciones relacionadas con las respuestas materiales de los
sistemas. Asi mismo, al ser la radiacion electromagnética una combinacién de campos
vectoriales, las soluciones propuestas estan descritas en lenguaje vectorial, para lo cual es
necesario tener bases soélidas de algebra lineal.

Por ultimo, se incita al estudiante a conocer el analisis espectral por medio de la
transformada de Fourier, la cual es la técnica clave para el analisis de las sefales simuladas,
lo que permitira conocer las propiedades de los sistemas estudiados por medio de la
identificacion de modos resonantes.

FUNDAMENTACION METODOLOGICA

En este documento se desarrollan las ideas con un esquema de: método de solucion,
ecuaciones a resolver e interpretacion algoritmica. Todo esto les permitira a los estudiantes,
a través del ejemplo resuelto en estas paginas, comenzar a construir sus propios modelos de
simulacion, a partir de las ecuaciones diferenciales que definen su dinamica.

De manera especifica se presentan las ideas aplicadas al ejemplo de cristales foténicos en
el siguiente orden:

a. Método de diferencias finitas, el cual se aplicarda como propuesta de solucion de las
ecuaciones diferenciales estudiadas.

b. Ecuaciones de Maxwell en medios materiales sin presencia de cargas ni corrientes.
Estas ecuaciones se resuelven numéricamente para el caso de un cristal foténico
2D formado por barras paralelas de secciéon transversal circular dispuestas en un
arreglo 2D rectangular.

C. Estructura algoritmica para la busqueda de la solucidon. Este apartado esta
relacionado con el desarrollo de los algoritmos a partir de la interpretacion de las
ecuaciones que se desea simular. Es importante destacar que este tipo de
conocimiento es basico para que los estudiantes aprendan a representar ecuaciones
dindmicas en el lenguaje computacional, con esto se demuestra como se puede
convertir el lenguaje formal.

12
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d. Discusion de las dificultades que se enfrentan para la construcciéon del programa de
simulacién. Desde el punto de vista del desarrollo de las ideas presentadas, se
discuten las necesidades propias que enfrentara el estudiante al implementar
las soluciones propuestas. En especial, se menciona del manejo de memoria, cdmo
las ecuaciones se pueden resolver con el uso arreglos de multiples dimensiones,
asi como la mejora de ciertos aspectos computacionales y de rendimientos si se hace uso
de otros tipos de objetos como los archivos.

e. Desarrollo del algoritmo de analisis espectral para el estudio de las propiedades
Opticas de los sistemas simulados por medio de la transformada de Fourier. En este
sentido, se hace especial énfasis en la descripcidn numérica de las integrales
relacionadas con las transformada de Fourier cuando se pasa de una representacion
temporal a una representacion en frecuencias.

Cabe destacar que al final del documento se presentan todos los algoritmos en el lenguaje
Fortran, los cuales pueden ser aplicados por el estudiante. Para hacerlo no se requieren
paquetes especiales ni de simulacion, solo un compilador que puede ser descargado
de manera gratuita en la red. Estos algoritmos se presentan en texto plano, para que el
estudiante pueda explorar como se modifican las diferentes soluciones para las posibles
condiciones que desee simular. Este aporte es fundamental para continuar un estudio de
las propiedades de los sistemas foténicos.

FUNDAMENTACION CURRICULAR Y DIDACTICA

Este documento se ha pensado como una aplicaciéon practica de las ideas desarrolladas en
los cursos de Fisica I, Programacion, Calculo diferencial e integral de una y varias variables,
Ecuaciones diferenciales y Algebra lineal. Presenta al estudiante un sistema que puede ser
estudiado a partir de las ecuaciones diferenciales que lo definen y con un método de facil
implementacion, pues desarrolla paso a paso los algoritmos necesarios para su estudio. Es
esencial este tipo de egjercicios académicos, en cuanto permiten al estudiante tener una vision
un poco mas general del alcance de las ideas que se presentan en el aula de clase y con las
cuales se consigue explicar las propiedades 6pticas de sistemas como los cristales foténicos
sin la necesidad de ningun tipo de software especializado de simulacion. Al principio muchas
de estas ideas se presentan como un conjunto de cajas negras a las cuales no hay acceso.

Se espera este texto que pueda ser el comienzo de nuevas lineas de investigacion y desarrollo
en la institucion y que los estudiantes se sientan atraidos por este tipo de propuestas.
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CAPITULO 1:
Método de diferencias finitas en dominio temporal
(Finite Diference Time Domain — FDTD)

Resumen del capitulo

En este capitulo se presentara el método de diferencias finitas en dominio temporal (Finite
Diference Time Domain — FDTD) y su aplicacién al caso de propagacién de las ondas
electromagnéticas en un cristal foténico. Primero, se presentan las ecuaciones en diferencias
finitas centradas, las cuales permiten la discretizacién de variaciones espaciales y temporales.
Después, se presentan las ecuaciones de Maxwell para aplicarlas al caso de un cristal foténico
2D, se desarrolla el formalismo para las dos polarizaciones principales con las cuales se
estudian las propiedades épticas del cristal, ademas se expondra la discretizacion de las
ecuaciones asociadas. Finalmente, se presenta la construccién de los respectivos algoritmos
en el lenguaje de programacién Fortran.

Diferencias finitas centradas

El método fdtd es una propuesta de solucion de las ecuaciones del electromagnetismo
de Maxwell en un medio material. Este método esta basado en un sistema de ecuaciones
en diferencias parciales, en las cuales se aproxima el valor de la derivada de los campos
usando una aproximacion de diferencias finitas centradas, todo aplicado sobre la celda de
Yee (Sullivan, 2000; Yee, 1966).

Para este caso, se puede describir los campos eléctrico y magnético en dos modos o
polarizaciones bien diferenciadas para la propagacién de la luz, estas se denominan
transversal eléctrico (te) y transversal magnético (tm), las cuales tienen asociado un sistema
de ecuaciones que describe el comportamiento de los campos en un cristal foténico 2D
(Joannopoulos et al., 2008).

Es importante resaltar que, al ser un cristal fotdnico, existe una periodicidad en los operadores
diferenciales que satisfacen los campos, cuyas soluciones pueden escribirse como

A7) =exp exp (ik - 7) £(F) (1)

En donde j(f”) es un campo vectorial (Que puede ser el campo eléctrico o magnético), k es
el vector de onda de la radiacion incidente y £(#) es una funcion periédica descrita en una
pequena region del cristal fotdnico.

Por medio de la ecuacion (1), la forma de la dependencia del campo vectorial en el cristal
fotonico queda definida como

A + @) = exp (ik - DA (2)
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en donde @ es un vector que satisface la simetria de traslacion del cristal foténico. Esta ultima
relacion sera la que defina las condiciones de frontera para hallar los modos de propagacion
de la luz al interior del cristal. A esta condicion para los campos se la conoce como la condicién
de frontera de Bloch (Kittel, 1966).

Considere una funcién fque depende del tiempo y el espacio, f(t. 7). Para discretizar los
valores de |la funcién tanto espacial como temporalmente se debe considerar las siguientes
representaciones

Un lugar del espacio (x,¥,2) se describira por los indices (i, ], k).

Un lugar (i,j, k) estara separado de otro lugar (i + 1,j + 1,k + 1) por las distancias
Ax, Ay y Az.

La dependencia temporal t se representard con un indice n.

La separacion temporal entre un valor nyn+1 serd At.

Con estas consideraciones es posible describir el valor de la funcién en su representacion
discreta como

fx,y,2) = f"(0i.], k) 3)

Las variaciones de la funcidén con respecto de cada una de las variables, al considerar una
aproximacion en diferencias finitas centradas, seran

nAEc N enoajag 4)
ofttxyz) f z(i,j, k) — f (i,j.k)
at At
ofttxyz) fri+1/2)k) —f"(—1/2j.k) (5)
dx Ax
oft.x,y.2) frj+1/2k) — fr(1,j—1/2,k)
dy Ay
oftxyz)  frGjk+1/2) - ")k —1/2)
0z Az

Estas ecuaciones constituyen el nlcleo del método FDTD y, por lo tanto, del algoritmo a desarrollar.
Descripcion de las férmulas para los modos de propagacion TEy TM
Considérese un material con permitividad dieléctrica e(® y permeabilidad magnética u(#®,

sin presencia de corrientes ni cargas libres. Aqui las ecuaciones de Maxwell (Joannopoulos et
al., 2008) se pueden escribir de la siguiente manera:

VXE_—MB’ LoD (6)
~ ¢ at’ T cat
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Y debido a las propiedades del material las relaciones de los campos se pueden escribir como:
D@ = e®E®, B@ =u@®HF) )

El método FDTD, se basa en la relacién que existe entre los campos en el sistema de
ecuaciones diferenciales y supone que el conocimiento del valor del campo H en un lugar
del espacio depende de los valores del campo E a su alrededor y viceversa. Para poder hacer
la discretizacion de las ecuaciones de Maxwell, Yee cred la celda que lleva su nombre y que
muestra las relaciones que existen entre los campos en un lugar del espacio.

Para el modo de propagacion te se puede escribir para los campos que

E = (E,E,,0), H=(0,0H,) (®)

De forma tal que la ecuacion (6) toma la forma

., -10B 09E, 4E, 108, ©)
PXE=—-— — 2~ = __%
c dt dx dy c ot

Vxﬁ_laﬁ OH, 10Dy 0H, 10Dy (10)

=—_— = - )
c dat dy ¢ dt  0ox c dt

Para aplicar el método fdtd a las ecuaciones (9) y (10) se debe escoger cudl de los campos se
actualiza primero. Esto implica que se deben escribir las ecuaciones para los tiempos nyn+3,

lo que corresponde a una variacion temporal. En este caso se actualizaran la ecuacion (9) en
el tiempo n+% y la ecuacion (10) en el tiempo n. Por otra parte, la relacion entre los campos
en la celda de Yee para el caso 2D sera como se ve en la Figura 1. Como se puede apreciar
la simulacién se relaciona para un punto con coordenadas (i, j) en la grilla de simulacién. En
este caso existiran dos subgrillas solapadas en las cuales se referencian los campos eléctrico
y magnético. En la propuesta de Yee (1996), el valor de uno de los campos esta relacionado
con el rotacional del otro a su alrededor. En el caso presentado en la figura se presenta la
simulacién del rotacional del campo eléctrico alrededor del punto donde se evalda el campo
magnético, de esta manera los valores del campo eléctrico quedan localizados en los puntos
medios de los lados de una de las sub-grillas, mientras que el campo magnético se localiza
en los extremos de la otra.
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E,
E, H, IEy
(i) Ex

L

X

Figura 1
Relacion de los campos en la celda de Yee para el caso 2D, considerando la polarizacion TE.
Fuente: Elaboracion propia

Nota: cdmo se puede apreciar son dos mallas solapadas, en las cuales los puntos sefialados
presentan la localizacién de los campos con respecto a los cuales se realiza la discretizacion.

Para la ecuacién (9)

—1an+1(1'+%,}'+%)—BZ"(£+%,]+%) (1)
c At )
B (i1 +3)-E 2 (ij+3)
- Ax
E:+%(i+%,j+ 1) —E:+%(i+%,j)
_ o

Para la ecuacion (10) se obtendran las ecuaciones

D (i+3.4)- b (i+70) #r(i+gi+g)-H(i+70-7) "
- at B A

105 (15 +3) -0, (1 +) _m(irgieg)-m(i-giey)

c At Ax

En cuanto a la implementacion del algoritmo primero se actualizan los campos Dy E,Y
luego se actualizan los campos B y H.
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Hy @p  [Hy

Y| ; Hy

X

Figura 2
Relacién de los campos en la celda de Yee para el caso 2D, considerando la polarizacion TM.
Fuente: Elaboracién propia

De forma analoga para los campos en el modo tm, la relacién dada por Yee en su propuesta
de discretizacién se muestra en la Figura 2. Con esta propuesta se tednrd que

H=(H,H,0), E=(00,E,) (14)
Para esta polarizacion las ecuaciones (6) toman la forma

. -10B 0E, -10B, 0E, 10B, (15)
VXE=—— 5 — = ———, ——4
c ot dy c 0t 9dx ¢ Ot

_ 100 0H, 0H, 14D, (16)
X H = =

=——- —_—
c dt dx dy ¢ 0t

En su descripcion fdtd las ecuaciones (15) seran

.. 1 01 1 1 17
—1B*! (l.] + 7) - By (l,J + 7) B E;”Z(i,j +1) - E:+2(i,j) a7

c At - Ay
A o1 1 1 18
1857 (1 +20) B (1 +29) %+ 1) - B2 ) )

c At - Ax

En tanto que la ecuacion (16) se podra escribir como

L a0 ey wle)wletd) | ) (19

c At Ax Ay
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Nota: los valores de los campos en su evolucion temporal se toman en la grilla con indice (i, j)
de la celda de Yee, de ahi que se relacionen los campos alrededor del punto con indices (i, j) de
la manera sugerida por Yee (1996). En cuanto a la variacion temporal, se escogen los campos
de la grilla y se relacionan temporalmente asignando a los campos diferentes tiempos que
permitan satisfacer la relacion (4).

Para que el método sea estable es necesario imponer un criterio para la dependencia temporal,
en este caso el paso en el tiempo debe satisfacer la condicidon de Courant-Friedrichs-Levy (CFL)
(Sullivan, 2000). En el sistema 2D que se presenta aqui, se puede escribir como

1 14\ (20)
At < Aty = (F+A—y2)

Este criterio puede interpretarse como el tiempo minimo permitido para que la informacién
de un punto de la grilla de simulacién viaje a otro punto de la grilla, de tal forma que respete
el postulado de maxima velocidad de propagacion permitida por la relatividad especial.

Otra condicién necesaria para la evolucion de los campos en el tiempo es una fuente que
brinde energia al sistema, pues al inicio los campos son nulos, es decir, se supone que sus
valores en el sistema estudiado son cero. En el caso de un medio dispersivo, es posible escoger
un pulso Gaussiano como fuente de excitacion que toma la forma

fu(®) = Ay, exp exp (i + 21ft) (— L _Tt“) 2] 21)

Aunque en principio cualquier forma de excitar el sistema es permitida, lo que asegura el
pulso Gaussiano es una manera de excitar modos de propagaciéon permitidos en el sistema
alrededor de una frecuencia central f.

Implementacién del método fdtd al caso no dispersivo

Para esto, se implementard como guia el procedimiento descrito en el articulo de Ashutosh y
Pradip (2012). En primer lugar, hay que definir el tipo de material y la geometria de su secciéon
transversal, en este caso la forma del cristal puede observarse en la Figura 3. Este sistema
consiste en un material en bloque con permitividad dieléctrica €; con inserciones de barras
paralelas de un material con permitividad dieléctrica €,, de seccion trasnversal circular de
radio r, dispuestas en un arreglo rectangular 2D, de tal manera que los ejes principales de las
barras se encuentran orientados en la direccion z.
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a

IX_QQO

y

Figura 3
Descripcion de la distribucion de los materiales en el cristal foténico estudiado.
Fuente: Elaboracién propia

Nota: las barras tienen una permitividad dieléctrica 2 en tanto que el material que las rodea
es de permitividad dieléctrica €;.d; yd, son los vectores de traslacion definidos para el cristal.

Para la simulacién FDTD hay que definir una grilla de puntos en los cuales se calcularan los
valores de los campos y su evolucion temporal. Como se muestra en la Figura 4, se puede
definir una grilla para la celda unitaria que define el cristal de tal forma que tenga ngy
particiones a lo largo de la direccion x y ng, particiones a lo largo de la direccion y.

v

I

Figura 4
Celda unitaria y grilla de simulacion.
Fuente: Elaboracién propia

Notas. A la izquierda la celda unitaria definida para el cristal foténico, a la derecha grilla de
simulacion para el algoritmo fdtd, como puede verse esta grilla tiene ny, particiones a lo
largo de la direccién x y Ngy particiones a lo largo de la direccion y.

20



INGENIERIA

Con estas consideraciones se puede definir el paso en las direccione x e y en términos de la
longitud de los vectores de traslacion de la red asi:

o IH] 2)

Ahora, para poder implementar esta grilla de simulacién en el algoritmo FDTD, hay que
definir la funcién material de permitividad dieléctrica para otorgar a los diferentes puntos de
simulacidn las propiedades de los materiales considerados. En este caso, si el centro de las
barras coincide con el centro de la celda unitaria se puede decir que para la funcién dieléctrica

-t |- b= e - o -] @

- -
donde a = |aly a,=|a,|

En términos de los indices de puntos de la grilla j, j la funcién dieléctrica se puede definir como

24

L. , nngx 2 ; ngyAy 2 ,
e(i,j)= {e " Ax — % + |jdy — > fﬂAxAynyxngy €, iAx

donde al ndmero fU se lo conoce como el factor de ocupacion de las barras en la celda unitaria,
el cual es definido como

fom i @

12

donde a, = nngxy a,= ngyAy.

Forma de los algoritmos y su implementacién en arreglos computacionales

Una de las principales dificultades en la construcciéon de un algoritmo basado en el método
FDTD es el uso de memoria, es decir, como representar la informacién que se va a propagar
en el sistema de interés. En este caso se construiran diferentes arreglos en los cuales se
dispondra la informacion tanto de la variacion temporal como espacial, para luego realizar el
analisis espectral que permitira calcular los modos propagantes.

Para esto en la implementacion una propuesta para conocer las evoluciones temporales 'y
espaciales para los campos es crear arreglos de la forma A[n, i, j], donde n hace referencia al
paso del tiempo, i a la posicidon en la direccion x, j a la posicion en la direccidon y. Asi en el caso
del modo TE las ecuaciones (1), (12) y (13) se pueden escribir como

1Dy, i,j] = Dyln—1,i,j1 _Hg[n—1,i,j] —Hz[n—1,i,j —1] (26)
c At B Ay
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_1Dy[n‘ L:,’] - Dy[n - 1: L}] _ Hz[n - 1: Ln]] - HZ[?’L— 1:l - 1‘]] (27)
c At B Ax
_1Bz[n' l;]] - Bz[n - 11 l']] (28)

c At
_Eyni+ L1 = EyIn il Eldnij+1] = Eg[n,i.j]

Ax Ay

En el caso presentado la evolucion temporal de los campos necesita que las ecuaciones
anteriores sean secuenciales, es decir, se deben ejecutar en el orden planteado. Esto asegura
que los campos estén bien relacionados espacialmente teniendo en cuenta las actualizaciones
temporales escogidas al principio.

En cuanto a la conversion de los campos por medio de las ecuaciones materiales (7) estara
dada por

DIn,i,j] = €li,jlEIn,i,jl, Bln,i,j] = uli,jlH[ni, ], (29)

En el caso de no considerar respuesta magnética se tendré que B = H.

De forma analoga, se tiene que para el modo tm las ecuaciones (17), (18) y (19) tomaran la forma

lDz[n,i,j]_Dz[n_l,i,j] (30)

c At
_Hyln—1,i,j1—Hy[n—1,i—1,j]

Ax
Hx[n - 1‘ l:_]] - Hx[n_ 11 l'j - 1]

Ay
—1By[n,i,j] — By[n—1,i,j] _ E,[n,i,j+ 1] —E,[n,i,j] (31
c At B Ay
1By[n,i,jl - Byln—1,i,j1 _E,In,i+1,j]—E,[n,i}j] (32)
c At - Ax

Resuelto el problema de cémo se realiza la evolucion temporal y espacial, otro problema que
se presenta es el de las condiciones de frontera, estas deben aplicarse en la frontera de la
grilla de simulacién. En el caso elegido, al ser un cristal foténico 2D estas condiciones estaran
definidas a través del teorema de Bloch, ecuaciones (1) y (2), por lo cual el conocimiento del
comportamiento de los campos puede lograrse solo con una pequefa regidén del cristal
foténico, que en este caso correspondera a la celda unitaria que lo define (Kittel, 1966).
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Como la implementacion de estos algoritmos originalmente se desarrollé en Fortran,
se hara la discusion de los problemas enfrentados en este lenguaje. En primer lugar, los
arreglos considerados son finitos, por lo tanto los bordes de la grilla en su representacién
computacional seran los puntos (1,1) y (ngx*1,ng,+1) como se muestra en la Figura 5.

(ngx + 1L,ng, +1) c 9> D

Q

fi Q £

(L1 y LA g1 B

X

Figura 5
Representacion de los puntos de la grilla 'y descripcion de las fronteras.
Fuente: Elaboracion propia.

Nota: izquierda representaciéon de los puntos de la grilla en los arreglos para la evolucion
temporal de los campos. Derecha, descripcion de las fronteras sobre las cuales se aplican
las condiciones de frontera de Bloch del cristal foténico. Las regiones interior y exterior de la
grilla se designan por 2 y {2 respectivamente.

Es importante resaltar que el aspecto computacional y el aspecto de distribucién espacial de
los campos son diferentes, el primero es discreto y el otro una representaciéon de un mosaico.
La aplicacion de las condiciones de frontera de Bloch se puede entender como un conjunto
de relaciones de recurrencia para algunos valores de los campos. En el caso mostrado en la
Figura 5, los puntos de la frontera son aquellos que se encuentran sobre fi,f,,91y 9> , €stos
puntos estaran descritos sobre la grilla como:

SObI’e fl - (111): ] € [Lngy + 1]
Sobre fi = (ngx +1.j), j€[Lng, +1]
Sobre g, = (i,1), i€ [Lng +1]

Sobre g2 = (i,ngy +1), i€ [1ng +1]

Cabe resaltar que en este esquema los puntos A, B, Cy D son contados dos veces.

Ahora, de acuerdo con las condiciones de Bloch en el cristal foténico, ecuacion (2)
AF + @) = exp (ik - DAF)
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Donde # esun vector posiciéon en la celda unitariay @ es un vector de translacion de la forma
a= m[il + n(-iz (33)

A partir de esta ecuacion se definen dos nuevos vectores

-

Ry—param=1yn=0,

—=

R, »param=0yn=1,

Que seran utilizados para definir la dependencia de los campos en las fronteras. Mientras, hay
gue notar que para los puntos en la region 2 de la Figura 5, los campos y sus dependencias
funcionales con los puntos alrededor estan bien definidos. No obstante, para los puntos en
que se encuentran alrededor de la frontera fi, los campos estaran definidos por

A(F - R,) = exp (—ik - R)A(F) (34)

Y asi para las demas fronteras de la grilla. Esto hace que los campos en {2 estén definidos con
respecto de los campos en f2 por medio de las relaciones de Bloch, asi

=3 -

A_’(F — Rx) =exp exp (—lk . ﬁx) j(?)l para F € fl

1%

A'(T — ﬁy) =exp exp (—iﬁ . ﬁy) A(#), para Feg,
fl'(? + ﬁx) =exp exp (zE - ﬁx) A@D), para 7 € f,
f_l'(? + R”y) =exp exp (lE . R”y) A(#), para F€g,
Claro esta que las relaciones de recurrencia se aplican sobre los puntos que asi lo necesiten,

pues la evolucion de los campos ocurre en todos los puntos del sistema a simular.

Hay que analizar la aplicacion de estas relaciones de frontera a las ecuaciones computacionales
que rigen la evolucion de los campos para el modo TE, ecuaciones (26), (27) y (28).

La ecuacion (26) puede escribirse para la region {2 y la frontera g, en forma de algoritmo como

Doi=1mng+1
Do j= 2,ngy +1
Dyln,i,j1 = Dyln = 1,0, j1+ 5 (Hyln = L, j] = Hy[n— 1,6, — 1])
End do
Dy[n,i,1] = Dy[n—1,i,1] +
End do

cAt

E(HZ[n —1,i,1] — exp (—ik - R))H,[n — 1, i,ngy +1])
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La justificacion para los campos en la frontera gl es la siguiente. Como se sabe la relacién de

Bloch para los puntos en g, es

-

A(F —R,) =exp exp (—ik - R,) A(P),
En términos de las posiciones (i, j) se tiene que paraj =1

H,,n—-1,i,j—1] - H,[n—1,i,0]

el cual no esta definido en el arreglo computacional, a cambio de esto se usa la condicidn

de Bloch como

Ali,j — (ngy + 1)] =exp exp (—ik - R,) Ali, ]
de donde se tiene que

Ali, (ngy + 1) — (ngy +1)] = Ali, 0] =exp exp (—iE -R,) A[i, ngy + 1]

Que es el lugar buscado. En esta justificacion no se toma en consideracion el componente

temporal pues los campos estan evaluados en el mismo tiempo.

De forma analoga se tiene que para la ecuacion (27) y la frontera f;

Doj=l,n + 1
gy
Doi=2,n +1
gx
. . A . . .
Dy[n, i,jl= Dy[n - 1,ij]- CA; (Hz[n - Lijl=H][n—-1i- 1,]])
End do

cAt
Ax

Dy[n, 1,j]1= Dy[n -1,1,j]-
End do

(Hz[n — 1,1,j] - expexp (— ik - R) Hz[n —Ln, +1, 1])

Ahora, para la ecuacion (28) y las fronteras f; g,

Do =1, ngy
Do j=1, ngy,

Ey[n—1,i+1,j]-Ey[n,i,j] Ex[n—l,i,j+1]—Ex[n,iJ])

B,[n,i,j] = B,In—1,i,j] — cat ( 2 - =
End do
B,[n,i,ng, + 1] = B,[n—1,i,ng, + 1] — cAt (Ey[n_l'Hl’n”;]_Ey[n'i'ngyﬂ] -
exp (L'ﬁAR'y)Ex[n—l,i,l]—Ex[njijngy+1])
Ay
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End do

Do j=1, ng,,
'f{'~_’x —1,1,j]- Ty J
Br[nmgx + 1.j] = Bo[n — Linge + 1,j] - cat (ex” G Pobyln- 1] Bylnngrttl]

Ex[n—1ngx+1,j+1]-Ex [n,ngx+1,j])
4y

End do
B, [n,ng, + 1,ny, + 1]
= B,[n— 1,ng, + 1,ny, + 1]
_ cAt (exp (ik - R)Ey[n— L1,ngy + 1] — Ey[n,ngy + Lngy + 1]

Ax
exp (ik - R))E¢[n — 1,ng, + 1,1] — Ex[n,ngy + Ly, + 1])

Ay

En esta parte del cddigo la Ultima relacion es la correspondiente con el punto (ngx + 1,ng, + 1)
gue no se ha incluido anteriormente.

Asi como se tiene que las ecuaciones computacionales para los modos te es posible tener
ecuaciones similares para los modos tm, ecuaciones (30), (31) y (32) asi

Doi=2,ng +1
Do j=2,n4, +1
D,[n,i,j] = Dyln — 1,1, j] + cat
End do
D,n,i,1] = D,[n—1,i,1] + cAt(

Hy[n-1,i,1]—exp (- ﬁc'ﬁy)Hy [n—l/i,ngy+1])
A4y

Hy[n_ 1;i:j]_Hy[n—1:i_ 1,j] Hx[n-1,i,j] —Hy[n_l;i/]‘_ 1])
Ax Ay

Hy[n—-1,i,1]-Hy[n-1,i-1,1] _
Ax

End do
Doj=2,n4 +1
D,[n,1,j1=D,[n—1,1,j]+ cdt(
Hy[n—1,1,j]-Hy[n—-11,j-1]
)

Hy[n-1,1,jl-exp (—ik-Rx)Hy[n—1ngx+1,j] B
Ax

End do

D,[n,1,1] = D,[n — 1,1,1]
\ st (Hy[n —1,1,1] — exp (—ik - R)Hy[n — Lng, + 1,1]
Ax
H.[n—1,11] —exp (—iz - ﬁy)Hy[n - 11,ng, + 1])
Ay
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Doi=1,ng, +1
Do j=1, ngy,
Byln,i,j) = Beln— 1,i,j] = 52 (Exln, i,j + 1] = E;[n,i,j])
End do
Bning, + 1] =By[n—1,i,ng, + 1] - %(exp (ik - R)E,[n,i,1] — E,[n,i,ng, +1])
End do

Do j=1,ng, +1
Do i=1, Mgy
By[n,i,j1 = Byln = 1,i,j1 + = (B,ln,i + 1,1 = Ex[n, i, j1)
End do
. q, cat > = . :
By[nnge +1,j] = By[n — Ling, + 1,j] + CA—x (exp (ik - RyE,[n, 1,1 — E;[nngx + 1,])
End do

No esta de mas mencionar que al emplear los campos E,D,ByH en todo momento se
necesita realizar la equivalencia de un campo a otro por medio de las relaciones materiales
presentadas en la ecuacion (29).

Para resumir

- Hasta ahora lo realizado es una pequefa introduccion al método FDTD. En las paginas
anteriores se presentaron las ecuaciones que permiten calcular cdmo se comportan los
campos electromagnéticos en un cristal fotonico formado por barras paralelas de seccidn
transversal circular formadas por un material dieléctrico no dispersivo sin respuesta magnética,
dispuestas en un arreglo rectangular.

- Se describid la construcciéon de la funcién permitividad eléctrica del sistema, asi como
las relaciones de recurrencia para los campos electromagnéticos considerando las
polarizaciones TEy TM.

- También, se describié la aplicacién de las condiciones de frontera de Bloch, asi como, su
implementacién algoritmica, especificamente al tomar en cuenta el lenguaje de programacion
Fortran. Se muestra la relacién de estabilidad numérica basada en el criterio de Courant-
Friedrichs-Lewy.
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CAPITULO 2:
Analisis espectral

Resumen del capitulo

Para realizar el analisis de los modos de propagacién permitidos en un cristal foténico se
debe contar con un analisis espectral de los modos permitidos en el sistema. En este caso
la respuesta de la evolucién temporal de los algoritmos basados en fdtd deben convertirse
a su representacion en frecuencias, lo cual puede lograrse por medio de la transformada de
Fourier. En este capitulo se mostrard cémo se puede discretizar la transformada de Fourier
para lograr el espectro de frecuencias. Una vez conocido el espectro de frecuencias, se
escogeran aquellos valores de frecuencia en los cuales se presentan picos, como los modos
resonantes del sistema cristal foténico, los cuales son calculados para un valor del vector de
onda de la radiacion incidente.

Transformada Discreta de Fourier (Discret Fourier Transformation — DFT)
Considérese la transformada de Fourier

T
F(w) = f g(t) exp exp (—iwt) dt (33)
0

Donde g(t) es una funcién periddica con periodo T, g(t + T) = g(¢t).

Al escribir de forma discreta se tiene que si N es el niUmero de intervalos entre los cuales esta
divido el periodo, esto es T = NAt, siendo At el espacio temporal, entonces se puede escribir
una frecuencia fundamental o minima

11 (36)

Con esta definicidn la forma discreta de la transformacién (35) sera

- n 37)
F(k) =Z g(n) exp exp (—i*Zn*k*ﬁ) At =0

n=0

Donde el valor de k se toma para cada frecuencia estudiada en unidades de Af, por otra parte,
la funcion g(t)=»g(n) donde n corresponde al valor de la funcién en el tiempo g(nAt) solo
que por simplicidad se escribe el tiempo t en unidades de At

Esta ultima funciodn es la utilizada para realizar el analisis de la evolucién temporal de los
campos.
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Algunos puntos importantes en la implementacién de este algoritmo son:

- La funcion se supone periddica con periodo T, esto implica que en la implementaciéon del
algoritmo FDTD se debe esperar a que la sefial se estabilice y escoger una parte de toda la
respuesta temporal para realizar el analisis.

- En este analisis no se tienen en cuenta frecuencias por debajo del valor de Af

- La sefal se analiza después de que se estabilice; sin embargo, la eleccion del momento en
el cual se alcanza la estabilidad es definido por quien realiza el analisis de la sefial.

- Como ya se menciond, los datos obtenidos estan limitados en el muestreo por el tamano
de las matrices usadas en el programa. No obstante, esto puede resolverse si se realiza
directamente la transformacién mientras los campos evolucionan o puede exportarse la
sefal de interés a un archivo para un analisis posterior.

La ecuacion (37) equivale a la implementacién algoritmica de la DFT. Sin embargo, en el
algoritmo FDTD aqui presentado el primer valor del tiempo es el lugar n=1en el arreglo. Este
lugar corresponde a un tiempo t=0, asi la interpretacion del DFT procedimentalmente sera

n-1 (38)

N
F(k)=z g(n) exp exp (—i*Zn*k* )At=0
n=0

La forma del algoritmo para el procesamiento de la sefnal sera

Do fre=1, maxfre
Suma=0
Do n=1, maxtime
Suma = suma + A[n,i,j] * exp (—i % 27 % K * #ﬂlme) x At
End do
Write(:,*), fre, real(suma*conjg(suma))
End do

En esta parte del archivo se tiene que:

- La multiplicacién por At es opcional, pues solo importaran los picos de resonancia.

- La informacion que se procesa solo se realiza para ciertos puntos de interés, en este caso la
informacién procesada es sobre uno de los campos en el lugar (i, j) de la grilla.

- Se guarda un archivo para la respuesta con cada valor de frecuencia en la cual se realiza el
analisis.

- Como ya se menciond se puede guardar la informacidén para muchos lugares en la grilla,
para incrementar la localizacion de diversos modos de resonancia del sistema.

- Hay que recordar que solo los modos propios del sistema sobreviven, lo que equivale a un
pico de resonancia en el grafico espectral.

- Se puede optimizar el analisis utilizando la Transformada Rapida de Fourier (Fast Fourier
Transformation — FFT) pero ese algoritmo no se implementara en esta guia introductoria.
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Anadlisis espectral sin considerar un arreglo para la parte temporal

Se crea este algoritmo para realizar el andlisis de resultados del método FDTD pero sin tener un
arreglo temporal, en este caso el analisis de los datos se realiza directamente en el algoritmo
a medida que se van generando las variaciones temporales.

- El anélisis se realiza con el método DFT.
- En este algoritmo se usaran diversos puntos para hallar la transformada de Fourier de la

sefal, para hallar los picos de resonancia se sumaran diversos puntos en la celda, el propdsito
es luego tomar estos y realizar un grafico espectral.

Para realizar la escogencia de los picos se hace necesario un algoritmo que permita la

comparacion de los valores de los puntos en intensidad. Entonces, se procederd como sigue:
sea f(x) una funcién discreta que presenta una forma como en la figura 6.

f)
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Figura 6

Esquema del diagrama espectral sobre el cual se escogen los maximos entre valores vecinos.
Fuente: Elaboracion propia

Entonces los maximos locales se pueden hallar por medio de la comparacién de estos en grupos
de tres, por medio de una condicidon que definira el maximo local del grupo. Supongase que
un Maximo se encuentra en la posicidn j, entonces se tendra un maximo local si se cumple que

f (xj) > f (xj—l)' f (xj+1) 9

Esta condicion de forma algoritmica puede expresarse como

Do j=2, N-1
If (f(xj) > f(xj_l).and. f(xj)> f(xm)) then
Write(:,*),j
End if
End do

En este cdlculo no se incluyen los puntos inicial y final, pues las condiciones impuestas sobre
ellos pueden dar lugar a maximos locales falsos en la escritura del archivo.
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Con respecto de la transformada de Fourier se tiene que al no usar un arreglo que tenga la
parte temporal se puede tomar como tiempo inicial n = O, por lo tanto, se modifica esta parte
del algoritmoden—1an.

Por otra parte, para mejorar el rendimiento del algoritmo se puede crear un arreglo diferente
que guarde la informaciéon de uno de los lugares o mejor adn, es posible utilizar la escritura
de archivos y luego leerlos cuando sea necesario. En la implementacion al sustituir los valores
de los (n, I, j) por solo (i, j) y hacer las variaciones temporales término a término usando la
recurrencia del método fdtd resulta ser un poco mas demorado que las asignaciones de
memoria (n, i, j) para cada tiempo.

En los programas mostrados en el anexo para el caso de la polarizacion TM se escriben dos
archivos:

- fdtdTMvsT.dat — que contiene informacion de la variacion temporal
- fdtdTMvsW.dat — que contiene la transformada de Fourier del primer archivo.

Esto se realizar con el propdsito de un mejor uso de memoria, pues al ejecutar se observa
gue no es practico el uso de arreglos para valores temporales por encima de 11 000 pasos.

Anotaciones sobre el uso de archivos en Fortran

Es posible guardar la informacién para después utilizarla; sin embargo, hay que recordar
algunas reglas de uso de los archivos en Fortran, por ejemplo:

- Se debe abrir el archivo con los datos importantes o relevantes del problema.

- Cuando se lee un archivo es importante indicar al puntero de lectura de archivos que vuelva
a la primera linea del archivo, pues en caso contrario ocurre un error de lectura. Esto pasa
cuando el archivo guardado debe leerse varias veces, asi en un ciclo de lectura del archivo es
importante afadir la orden rewind(unidad del archivo) para posicionarlo de nuevo al inicio
del mismo y continuar con una nueva lectura de los datos guardados.

- Un archivo usado para lectura no serd cambiado, es mejor crear otro y solicitar luego con la
orden Close que se destruya el archivo y se remplace.

- Un archivo que contenga los datos asi guardados no consumira o hard uso de memoria,
pues los datos se acceden al momento de usarlos.

- La orden read(unidad del archivo*) linea de datos, asocia los datos del archivo con las variables
de interés del problema elegido. Se espera que el nimero de columnas en el archivo sea igual
al nimero de variables que se usan en el anélisis de los datos.

- Es conveniente crear archivos con los datos de programacion o las variables usadas para asi
tener informacion de los sistemas estudiados.

Una forma de crear el archivo se muestra a continuacion
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Open (unit=2, file:"fdtdTMvsT.dat",status="o0ld")
Open (unit=3, file:"fdtdTMvsW.dat" status="unknown")
Do fre=0, maxfre
Suma=0
Do n=0, maxtime
Read(2,*) tiempo,campo
Suma=suma+campo*exp(-im*2*pi*tiempo*fre/maxtime)
End do
Rewind(2)
Print* fre real(suma*conjg(suma))
Write(3,*)fre,real(suma*conjg(suma))
End do
Close(unit=2)
Close(unit=3)

Implementacién para el calculo de los modos
propios del sistema variando el vector de onda

Para el calculo de las propiedades del cristal foténico, el andlisis espectral debe realizarse
considerando un vector de onda, en este caso el vector de onda indica la direccion de
propagacién de la radiacion electromagnética al interior del cristal. Es conocido que las
diferentes direcciones de propagacidn pueden darse para diferentes valores de frecuencia,
de esta forma un diagrama de bandas es la relacidn entre el vector de onda y la frecuencia
para la cual la radiacion electromagnética puede propagarse (Joannopoulos et al., 2008; Kittel,
1966). Esto en el analisis espectral se ve como picos de resonancia, los cuales son escogidos
para construir la estructura de bandas. En esta guia se implementard el calculo de los picos de
resonancia en una direccién especifica para el vector de onda, esta es conocida como direccién
I' — X, en la cual el vector de onda indica la direccidn de propagaciéon de la direccidon x en el cristal.

Por otra parte, si se desea conocer los modos propios del sistema hay que considerar que el
lugar en el cual se suministra energia también debe evolucionar en el tiempo, de acuerdo
con la evolucion del método FDTD. Para esto se permitira que se suministre energia por un
tiempo y luego se dejara oscilar libremente el lugar donde se aplicé, dejandolo evolucionar
bajo el efecto de los demas puntos que lo rodean. En este caso, hay que hacer que el punto
donde se genera el pulso actle hasta que haya pasado un tiempo PT para el cual

t 40
reom =L o
Asi pues, si f(n) = exp (—0.5 = M) (Sullivan, 2000), el valor de PT sera

spread

spread * In (101°) (1)
PT = t() + T
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Esta condicion establece que se deja evolucionar libremente después que la excitacion al
sistema tiene un 1/10° de su valor original. Es a partir de aqui que el sistema evoluciona con
sus modos de propagacion permitidos. Asi, hay que afladir una condicion para el pulso en el
nucleo de la evolucion fdtd, una propuesta es

If (n<= PT) then
Rutina para agregar implementar el pulso en la
posicion (1,))

End if

Por otra parte, la implementacién para el calculo de la estructura de bandas en la direccién
I' — X debe considerar que los valores del vector de onda en esta direccion tienen la forma

ko) = S (S (42)
k() = 0,00 = (2 z-0)

Donde N es el numero de puntos en los cuales se divide el segmento I — X y res el contador
de los puntos en el segmento. Por lo tanto, la estructura de un programa para esta direccion

tendra la forma

K(2)=0
Dor=0,N

K(1)=real(r)*pi/(a*real(N))
Lugar donde se da 1la
condicion inicial para todos
los campos.

Do n=0, maxtime
Implementacion FDTD: en esta parte del programa se implementara las relaciones de
recurrencia del método FDTD y la modificacion para la duracion del pulso

Coordenadas en la grilla del punto a evaluar.

write(unidad del archivo, *), r,n,campo(i,j)
End do
End do

Ahora, con la informacién de la variaciéon temporal guardada en un archivo, se puede utilizar
este para analizar y realizar el andlisis espectral, el cual a su vez se guarda en otro archivo, el

cual deberda contener la informacion:
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- maxtime — niumero de pasos temporales usados en la simulacion
- N — nUumero de particiones del segmento gamma-X

-dt —duracion del intérvalo temporal

-df —unidad del intervalo de frecuencias

los datos que determinan el tamafio del archivo seran: maxtimey N.

Algo de vital importacia para que el algoritmo que realiza la transformada de Fourier y el
analisis de los picos de resonancia es poder leer correctamente el archivo con la informacién
generada de la evolucion temporal los cuales son: r, n, campo. Este Ultimo valor es una variable
compleja. Para hacer el analisis espectral utilizando DFT, se necesita un buen manejo del
archivo que contiene la informacion de la evolucion temporal, lo cual se implementara de la
siguiente manera:

Do fre=0, maxfre
Dor=0, N
Suma=0
Do n=0, maxtime
read(unidad archivo de lectura, *),1, tiempo, campo
suma=suma-+campo*exp(-im*2*pi*tiempo*fre/maxtime)*dt
end do
write(unidad archivo de escritura,*)i, fre,real(suma*conjg(suma))
End
Rewind(unidad archivo de lectura)
End do

En el archivo que se escribe se encontrara la informaciéon del espectro de frecuencias para los
diferentes puntos en la direcciéon I' — X calculados con el algoritmo de evolucion temporal.

Para escoger los picos de resonancia se utilizard un arreglo que contenga la informacién del
lugary de la frecuencia que ha sido calculada, para esto se hara algo de la forma

CampovsW(maxfre+1,N+1)
Do fre=0, maxfre
Do i=0,N
read(unidad archivo con la informacién espectral,*)j,r,campovsW(fre+1,i+1)
end do
end do

Asi, se guarda en un arreglo la informacién espectral contenida en el archivo. Esto puede
realizarse después y no necesita ejecutarse en el mismo momento.

Para poder realizar el analisis de los picos se usa el arreglo, pues permite comparar
rapidamente la informacidén sobre los mismos. Es importante recordar que esto puede ser
implementado para cualquier direccidn en la celda unitaria.

Ahora, para el analisis de los picos se puede proceder de la siguiente manera
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Doi=I1, N+l
Do j=2,maxfre

Rutina para comparacion para hallar los picos de resonancia y escritura de
archivo con la informacion de los picos de resonancia (resonanciasTM-g-x.dat)

End do
End do

La informacion contenida en el archivo de los picos de resonancia carece de unidades, por lo
que solo son lugares en los cuales se ha realizado la comparacion, no obstante, estos pueden ser
cambiados a las unidades que se deseen por medio de la multiplicacion de factores de escala.

El archivo entregado tiene entradas de la forma: lugar donde se calcula el pico, valor del
pico resonancia.

En el programa los archivos creados y utilizados son:

- fdtdTMvsT-g-x.dat — archivo donde se guarda la evoluciéon temporal
- fdtdTMvsW-g-x.dat — archivo donde se guarda el analisis espectral

todo lo anterior también puede ser aplicado al caso del modo TE.

Analisis del espectro de frecuencias comparando los picos
de resonancia de los espectros para diversos puntos usando
la transformada discreta de Fourier

Para realizar este tipo de analisis se recogera la informacidn de diversos puntos de la grilla
en un archivo que presentard la siguiente estructura: r, n, p, campo(p). donde r es un entero
asociado al vector de onda, n es el tiempo de simulaciéon, p un entero asociado al punto
analizado y campo(p) el valor del campo eléctrico o magnético en el punto escogido.

En el nucleo de la evolucion temporal fdtd se escogen los puntos y se guardan de acuerdo
con el siguiente esquema

Do p=1,np
Write(unidad del archivo, *) r, n, p, campo(p)
End do

Para hacer el analisis para cada punto p escogido se implementara el siguiente algoritmo

Do fre=0, maxfre
Do r=0, nk
Suma(:)=0 # un arreglo con np lugares
Do n=0, maxtime
Do j=1, np
Read(unidad donde estan los datos,*) 1, tiempo, p, campo
Suma(p)=suma(p)+campo*exp(-im*2*pi*tiempo*fre/maxtime)
End do
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End do
Do j=1, np
Write(unidad donde se guardan los datos,*) 1, fre, j, real(suma(j)*conjg(suma(j)))
End do
End do
End do

Para calcular las resonancias se hard un cambio al algoritmo que compara los picos de
resonancia, esto pues se deben comparar todos los picos para todos los puntos.

Primero se realizard un algoritmo para la lectura de los datos

Do fre=0, maxfre
Do i=0,nk
Do p=1, np
Read(unidad donde estan los datos,*) j, r, n, campovsW(fre+1,i+1,p)
End do
End do
End do

Es importante recordar que se estan guardando los datos en cada paso del proceso, esto
para luego realizar andlisis que puedan ser Utiles. En este caso los datos se estdn guardado
en un archivo tipo texto, los valores leidos de los campos se guardan en un arreglo
campovsW/(fre+l,i+1,p), donde se especifica cada uno de los valores mostrados y corresponden
con la transformada inversa de Fourier.

Ahora, para ubicar los picos se realiza un analisis para cada punto asi

Do p=1, np

Algoritmo de comparacién de los picos en el
espectro de frecuencias.

End do

Solo que se modifica el archivo guardado de la comparacién asi: p, i, j. Donde p es el punto, i
es el vector de onda y j el valor de la frecuencia en unidades de df.

Para hacer la comparacién para cada vector de onda i, se deben comparar los diversos puntos
p Yy su respectivo valor de frecuencia j, esto es si para dos puntos distintos ply p2 un pico de
resonancia es el valor j, entonces se guarda dicho valor, y se sigue el mismo proceso para
todos los valores y todos los puntos.

La implementacion algoritmica se realizara de la siguiente manera
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Io=0
Do while (i0>=0)
Read(unidad con los datos, *,iostat=io0) p, i, j
If (i0==0) then
Arreglo(i+1,p,j+1)=1
End if
End do

Es importante destacar que este tipo de estructura es para un archivo para el cual no hay la
informacidon sobre si esta creado o no, esto se logra con el comando iostat.

Aqgui la informacidn se guarda en un arreglo que tiene un tamano A(nk, np, nf) que en un
inicio tiene todos sus valores iguales a cero. Luego, si se encontrd alguna resonancia para un
punto en particular, se cambia dicho valor a 1 para hacer la comparacion. La comparacion
de los picos de resonancia para todos los puntos escogidos en el analisis espectral se puede
realizar con un algoritmo como

Do =1, nk+1
Do j=1, maxfre+1
Bandera=.true.
Do p=1, np
If [A(i,p,j)==0] then
Bandera=.false.
p=np+1
End if
End do
If (bandera.equ..true.) then
Write(unidad donde se guardan las frecuencias para un i dado, *) i-1,j-1
End do
End do

En esta rutina si hay un cero para un valor i,p,j dado, entonces no es una frecuencia propia
de sistema, por lo tanto hay que salir del bucle de comparacion.

Implementacién FDTD y analisis DFT

De acuerdo a la estructura algoritmica, los archivos creados son usados para realizar el analisis
fdtd después de simulado, de tal forma que estos datos puedan ser usados en otro tipo de
procesos de senales.

Ahora, de acuerdo con otros investigadores del método, se recomienda que el analisis de los

datos se realice conforme se van obteniendo los mismos, asi
De esta forma, se generan los datos que seran analizados al final. En este caso, los datos
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Programa FpTD

Estructura rpTp: actualizacion de los campos

\ 4

Analisis DFT para cada frecuencia: esto pues FDTD es un método que
varia el tiempo a medida que actualiza los campos.

Escritura de archivo con el andlisis

Fin programa

entregados contienen la informacion de los puntos estudiados, asi como el vector de onda y
su variacion con respecto de la frecuencia, es decir, para cada valor de % seanalizan p puntos,
esta informacién para cada punto p debe tener la variaciéon del campo con la frecuencia,
D(t) » D(w) , donde su dependencia se vera de la siguiente manera

Los picos mostrados corresponden a maximos locales que pueden ser interpretados como

D(x)

wq (OF) w3 @

Figura 7
Diagrama espectral de una seflal periddica en el espectro de frecuencias.
Fuente: Elaboracién propia

modos resonantes o propios del sistema estudiado.

Asi, al comparar los picos en el diagrama espectral, se puede encontrar las frecuencias propias del
sistema. La implementacioén del DFT en el nucleo FDTD se puede realizar de la siguiente manera
Al finalizar este calculo se debe guardar la informacién en un archivo, esto se realiza de la

Suma(:,:,:)=0
Do r=0, nk
Do n=0, maxtime

Nucleo
FDTD
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Do j=1, np
Do fre=0, maxfre
Suma(r+1, fre+1, jy=suma(r+1,fre+1 j)+exp(-im*2*pi*fre*n/maxfre)*campo(j)
End do
End do

# parte del algoritmo en donde se extrae la informacion de los puntos analizados.

End do
End do

siguiente forma:
Algunos resultados preliminares en la implementacidn mostraron una reduccion significativa

Do fre=0, maxfre
Do i=0, nk
Do p=1, np
Write(unidad archivo, *) i, fre, p, real (suma(i+1,fre+1,p)*conjg(suma(i+1,fre+1,p))
End do
End do
End do

del tiempo de cOmputo, tanto asi que se pudieron estudiar alrededor de 30 puntos para un
maxtime=20000 y nk=15, en menos de 30 minutos.

Sin embargo, subsiste el problema de la escogencia de los puntos para el analisis dado el

tipo de fuente. Esto pues los resultados no son independientes de la regidn en la grilla de
simulaciéon estudiada, aunque se deben considerar puntos con baja simetria.
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CAPITULO 3:
Método FDTD aplicado a sistemas dispersivos

Resumen del capitulo

En este capitulo se desarrolla el formalismno FDTD para el caso en el cual las respuestas
materiales son dispersivas, es decir, dependen de la frecuencia de la radiaciéon
electromagnética incidente. Se trabaja especialmente el caso de materiales metalicos. Asi
mismo, se desarrolla el formalismo para el caso de los metamateriales que son conjuntos de
circuitos resonantes los cuales presentan una respuesta efectiva para sus funciones dieléctrica
y magnética que no se halla en la naturaleza.

Respuesta material dispersiva dieléctrica arbitraria

En este apartado se analizard como aplicar el método fdtd a materiales que cambian sus
propiedades 6pticas en funcién de la frecuencia de la radiacién incidente (metales, medios
polares, metamateriales, entre otros) (Kittel, 1966). Para esto se tomara como referencia al
trabajo mostrado en el libro de Sullivan (2000), en el cual se realiza el estudio en el caso de
disposiciones materiales 1D, con respuestas dieléctricas dispersivas de la forma

d (43)
= + ;
ew) =& iwe,
x
=€ +—t——
) =€ iwe, 1+ iwt,
2
)
ew=1+—""7="—
w(iw, — w)
€
e(w) =€+ L

g w\?
1+2i8, () - (550)
Con el uso de:
- La transformada inversa de Fourier.
- Una ecuacion diferencial auxiliar.
- La transformada Z.
Todas estas técnicas se basan en la descripcién de la respuesta en frecuencia usando la
transformada inversa de Fourier. En este caso solo se desarrollara el formalismo para la

respuesta dieléctrica, siendo una deduccién similar el caso de la respuesta magnética.

Considérese la relacion

D# w) = € w)EF w) (44)
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En su descripcion temporal se tiene que
— t -
D(#,t) = f dt'¢(#, t —t)E(7,t)
0
Donde
= 1 ® = .
o7 t) = 7 f dwe (7, w)exp (—iwt)

Con la condicidn causal

¢F ) =0, t<0

(43)

(46)

(47)
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Los métodos descritos no tienen presente los cristales fotdnicos, en donde cada uno de los
materiales utilizados pueden tener diferentes respuestas a la radiaciéon incidente, para hacer
un analisis de este tipo hay que tener en cuenta la deduccion realizada en el articulo de Sakoda
et al. (2001), en el que los autores el calculo de D(#t) para dos tipos de materiales: uno con

respuesta dispersiva y otro sin respuesta dispersiva.
Para aplicarlo al problema elegido se puede ver que

e[, w) =€ + (e2(w) — €1)s(F)
Donde

s(® ={1, enlas barras 0, fuera de las barras
En ese sentido la ecuacion (46) quedaria como
- 1 = ® .
o, t) = %el(l - s(r))f dw exp exp (—iwt)
1 e _
+Es(r) f_m dwe,(w)exp (—iwt)
Como se sabe
s0=5-[ (—iwt)
t) = ) w exp exp (—iwt
Entonces, la ecuacion (45) tomara la forma

- t 1 ]
DF¢t) = f dt{e;(1 —s(@)6(t —t) + s(?)% f dwe,(w)
0 -0
exp exp (—iw(t - t')) YE(7,t)

= t 1 r®
=6 (1-s@)EF 1) + s f dt'(5— f dwey(w)
0 —co

exp exp (—iw(t — t)) YE(# t)

(48)

(49)

(50)

(SH

(52)
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Si se conoce la transformada de Fourier inversa para una forma especifica de 2 se puede
escribir que
t
= AN . , T (53)
D@ 0) = (1 -s@)EF 1) + s() f dt’'g(t —t) E(7,t")
0

Donde

1 r” 4
gt) = EI_ dwe,(w) exp exp (—iwt) (54)

En el caso de no conocer la forma de g (t) se puede intentar resolver la ecuacion (54)
aproximando la integral de manera discreta, es decir

1 oo
o0 =5 j dwe, () exp exp (—iwt) - g(n) (55)

Rmax

= Z 2mAfe,(2urAf)exp (~i2nrdfnde)
r=—Rmin
donde se ha realizado la asignacion
t - ndt
w = 2nf = Aw = 2nAf
©f oAt
Siendo ny r valores enteros correspondientes a la discretizaciéon de los intervalos de tiempo

y frecuencia respectivamente.

Debido a que en este caso g(t) ha sido aproximada con una discretizacion, el valor de gt para
un tdado dependera del tamafo de Af y At . En el caso de la simulacion FDTD, At corresponde
al paso temporal de la simulacion, mientras que Af puede ser escogido de forma arbitraria
para realizar la integracion y no necesariamente es el surgido de la relacion Af = ———-—-.
Es importante recordar ademas que el valor Rmax es aquel para el cual la integral en su forma
discreta converge al verdadero valor de g(t) para un Af escogido. Este método es el usado en
el caso de no conocer la transformada de Fourier para €(w).

A continuacion, se planteard una relacién de recurrencia para D, a partir de la discretizacion
de la ecuacion (52). No estd de mas mencionar que es conveniente buscar una forma explicita
para la funcién g(t).

Como
- - t 1 (” -
D7 t) = 61(1 - s(?))E(?, t) + s(¥) f dt’{—f dwe,(w) exp exp (—iw(t - t’)) YE@,t)
0 2mJ_g,

entonces se puede escribir que
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D@ ) =T ) + 52(11? fw dwe,(w) exp exp (—iot) M7, t, ) (56)

Donde
T(#t) = e, (1 —s(M)EF ) (57)
‘ (53)

M@t w) = f (iwt) BG )
0

Como se observa M es una funcién que corresponde al peso de E para una frecuencia dada
cuando se tiene una evolucién temporal entre [0,t]. Hay que recordar que esto no corresponde
a una transformada de Fourier pues no se ha tomado un intervalo en el cual el campo E
sea peridédico.

Entonces, para discretizar M se tiene que:

¢ . _ c L (59)
(iwt) E{F,t) » M (w) = Z exp exp (iwjat) E7 At

Jj=0

M@ tw) = f

0

Donde la discretizacion se realiza para cada punto de la grilla (i,j), por tal motivo solo se tendra
en cuenta la variacion temporal para los siguiente. De la ecuacion (59) se tiene que

nt (60)
M"(w) =exp exp (iwndt) E"At + Z exp exp (iwjAt) E/ At
=0
=exp exp (iwndt) EMAt + M1 (w)

Como se puede ver es una relacion recurrente. Asi pues, al discretizar la ecuacion (56), se
encuentra que

s Rmax (61)
D" =T"+ o Z €2(2nrAf) exp exp (—i2nrAfnAt) {

r=—Rmax
exp exp (i2nrAfnAt) EmAt + ﬁ"‘l(anAf)}(anf)
Si se reordenan algunos términos esta expresion puede escribirse como

D" = ,(1 — $)E™ + sAtF (Rmax)E™ (62)

Rmax

+s Z e,(2nrAf)exp (—i2nrAfnA)Mm— 2arAfyrAf

r=—Rmax
Donde
Rmax (63)
F(Rmax) = Z e,QurAf)raf
—Rmax
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Entonces, al resolver la ecuacion (62) para E™ se tiene que

n D" —syfmax . e(2urAf)exp (—i2nrAfnAt)M" 1 (2nrAf)raf  (64)
N €;(1 — ) + sAtF(Rmax)

Las ecuaciones que afiaden a las rutinas del calculo del metodo fdtd para actualizar los
campos a partir del conocimiento del campo D, son: (60), (63) y (64). Como ya se menciond
estas ecuaciones se deben evaluar para cada punto de la grilla de simulacion.

De forma analoga es posible tener una representacion para los campos H y B en el caso de
una respuesta dispersiva p:u (w).

Uno de los problemas con esta representacion esta en las posibles indeterminaciones de la
funcion e, (w), pues para valores donde ella se indetermine, sucederd también en los campos
E y D. El analisis de estas indeterminaciones debe hacerse usando técnicas propias del calculo
y en ocasiones de variables complejas.

Como ya se menciond, estas dificultades se pueden resolver facilmente si se conoce el valor
de la funcion g(t), ecuacion (55), pues la implementacion de las ecuaciones (60), (63) y (64)
depende del valor de Rmax para que las funciones converjan. Asimismo, hay que recordar
que el paso en frecuencias es diferente al usado en el caso del analisis del espectro al aplicar
la transformada inversa de Fourier de los campos. Debe tenerse en cuenta que el campo M
se debe describir para cada valor de frecuencias, asi como para cada punto de la grillay su
evolucion temporal.

Método FDTD al considerar la dispersién tipo Drude, materiales metalicos

Considérese la funcion dieléctrica (Sakoda et al., 2001)

- Y (65)
62(‘“) - 600(1 - w(w + ly))

Para la cual su transformada de Fourier estd descrita como

2
L (1 —exp exp (—yt)) (0

9(t) = €x6(t) +

Con este resultado se puede remplazar la funcion g(t) en la expresion para 5(?, t) y discretizar.
AfRadiendo asi la sustitucion para E(#,t) en la rutina para el calculo del método FDTD.

Como se sabe de las ecuaciones (53) y (57) es posible escribir que

= - [ = o (67)
D(#,t) =T(#t) + s(r)f gt —tYEF t)dt
0

Asi pues, al remplazar la relacién (66) toma la forma
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D(F t) = T(F t) + s(PeoE (7 t) (68)
s(Pemw2 [t .
+LU E@ t)dt
Y 0

t
— f exp (—y(t — t’))ﬁ(?, t’)dt']
0

Si se discretizan estas ultimas integrales se tiene que

. ¢ o n N . n-1 N (69)
L) = f E(# t)dt -1, = Z E'At = E™At + E'At
0 i=0 =0
- —n-1
=E"At+1;
De forma andloga se puede discretizar
t . t .
f exp (—y(t — t))E(@, t)dt = exp (—yt) f exp (Yt)E(T, t)dt
0 0
donde se define y discretiza que
. ¢ o % . (70)
L(t) = f expexp (yt)E@@ t)dt' - I, = z exp (YiAt)E'At
0 i—
. —n-1 =0
= exp (ynAt)E™At + I,
Asi pues, se tiene que la expresion (68) en su forma discreta sera
- o o SEW) o - (71)
D" =€, (1 —S)E™+ se E™ + T [1#~" +exp exp (—yndt)137]
Al resolver para E™ se obtiene
. SELW2 N 72
D" — —=—L2 " texp exp (—yndt) I} '] 72)
Bn = v

€1(1—5) + S€w

Donde ademas hay que imponer las condiciones I_{O =0y 1_2'0 =0 a las relaciones (69) y (70)
respectivamente.

Es importante recordar que cada una de las integrales auxiliares, asi como los camposy la
funcioén s, son evaluadas para lugares de la grilla de simulacion, es decir, son evaluadas en la
posicion # — (i)

Ademas, todos los campos evaluados toman el valor de O, pues al inicio no hay energia en
el sistema simulado. Por otra parte, la notacion utilizada es vectorial por lo que en algunos
casos se deberan definir las variaciones para cada componente de los campos siguiendo las
relaciones antes encontradas.

En el caso que no exista absorcion en el material, esto es en la ecuacion (65) y =0, la
tranformada de Fourier de la funciéon dieléctrica tomara la forma
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g(®) = €6(t) + cwit (73)

Entonces la ecuacioén (67) sera
D@0 =T ) + s eEF,t) (74)
t t
+ s(Mesw? [t f BG e)dt — f vEG, t’)dt’]
0 0

Cuya discretizacion se puede realizar con la relacion (69) y con la siguiente relacion

§ (75)

L) = ft tEG ) - T = Z AtEA = nA2EN + T
0 =0
Asi, la forma discreta de la relacion (74) sera
D™ = €,(1 — S)E™ + s6,E™ + se;wi[ndtl} 1 — [371] (76)
Resolviendo para E™ se tiene que

D" - se;w2[nAtl ™t — I3 (77)

Bn =
€1(1 —5) + s¢e,

Otra forma de ver este tipo de discretizacidon es considerar la relacion
t n
f tE@ t)dt — At? Z iEU = At2p" = At2[nE™ + p71Y
0

i=0

Donde

Con esta expresion se tiene que

D" = €,(1 — S)E™ + s6,E™ + se;w2[ndti}! — At

y al resolver para E™ se tendra

Bn D™ — se;2[nAtii—t — At2 "1
- €1(1—5s) + se,

Método FDTD aplicado a sistemas metamateriales
En este caso se considera una respuesta eléctrica y magnética dispersiva para los materiales

que constituyen el cristal foténico. En particular, se considerara la respuesta dispersiva utilizada
en el articulo de Reyes et al. (2009):
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w? w2 (78)
6w =¢ —w—i, ta(w) = pp — w—';

Debido a la respuesta dispersiva para los materiales, ecuacion (45), es posible escribir para los
campos eléctrico y magnético lo siguiente

= s nEs (79

D(7,t) = f dt'g. (7.t —tDE(F, t)

0

t
B t) = f At o (7t — tYHFE ) (0

0

donde ¢, v ¢ son las transformadas de Fourier para la respuesta electrica y magnética
respectivamente. Debido a que la permitividad eléctrica y la permeabilidad magnética pueden
escribirse como

e, w) = €1 + (&2(w) — €)s(¥) €38}

u(@, w) = o + (e(@) — p)s (@) (82)

donde s(¥) esta dada como en la ecuacion (49). Como ya se mostrd para el tipo de respuesta
dispersiva se obtendran transformadas de Fourier similares a las mostradas en la ecuacién (73)
tanto para la respuesta eléctrica como para la magnética, por tal motivo habra una deduccién
similar a la que dirigidé a la ecuacion (77) para la discretizacion de los camypos. Por ello en el
nucleo fdtd se puede escribir que

D" — se;wZ[natliyt — 1571 (33)
€.(1—5) + s¢,

Bn =

Con
— . —n-1
L, =EMt+1, (84)
—n - —n-1
I, =nAt’E™+1,,
—0 —0 . .
paralocualsecumple I,;, =0 vy I,, =0.De forma analoga se tiene que
~ B —spywh [nAtlit — 11 (85)
(1 —s)+sp,

Donde
T =drat+ T, (86)

—n 2—; —n
Lo =ndt°H™ + Iy,

0 —0

paralocualsecumple T, =0 Y I =0

Es importante recordar que todos los campos al igual que las integrales y la funcién s son
evaluados en puntos de la grilla.
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CAPITULO 4:
Método FDTD utilizando un esquema de derivadas, otra deduccion

Resumen del capitulo

En este capitulo mostraremos otra forma de expresar las ecuaciones usadas en el nucleo de
evolucion temporal fdtd, en el cual se considera un conjunto de funciones derivables. Este
método tiene una ventaja sobre el desarrollado anteriormente y es que las ecuaciones no
dependen explicitamente de la frecuencia de la radiaciéon incidente.

Formulacién

Considérese un sistema no magnético compuesto por barras de un material que posee
respuesta dispersiva. En el caso de utilizar el vector polarizacién P (Kittel, 1966; Raman y Fan,
2010; Sanshui Xiao, 2002) se puede escribir que

D=+ (87)
Si al considerar que el sistema presenta una respuesta efectiva que puede escribirse como
D = g6 (w)E (88)
entonces, se puede escribir para el vector polarizacion
P = —¢,E + eper(w)E (89)
Por otro lado, en el caso de considerar una variacion temporal se podra escribir que
P(t) = —€E(t) + € f t gt —tHER)dt' ©0)
0

siendo la funcién
1 r® 1
gt) = Ef e-(w) exp exp (—iwt) dt on
con g(t)=0 cuando t < 0.

Como se puede ver el vector polarizacién podréa definirse si se conoce la variacion temporal
representada por la funciéon g(t).

Con el uso del vector polarizaciéon es posible escribir las ecuaciones de Maxwell, ecuaciones
(6) como

_ 0H . 9E o 92)
VXE:_MOE' |7><H=60§+Pt

Donde B, = ‘;—f , funcion que depende exclusivamente de |la forma de g(t).

48



INGENIERIA

Al usar la ecuacion (90) se puede escribir que

o JE 0 (93)

t
Bo—eliel — Bt
i E°6t+6°6t[fo gt —t)E(t")dt

Pero de acuerdo con la formula de Leibniz se puede escribir que, si una funcion

hE  gf(t,x)

h(x)
Flx) = f £t x0)dt - F'(x) = f dt + F(RG), DR (%) — F(g (), 1)g' (%)

900 9t o

de forma que

B oF ¢ . ~ 94)

B, = —¢, Fra) f g’ (t — t)E(t)dt' + g(0)E(t)

0
donde
’ "y o dg(t—1t) ©3)
gt—t)= dt

en caso de ser g(t) una funcién continua y con valor g0=0, es posible reducir la expresion
anterior a

o aE L (96)
P, =—¢ FTa + €oR(t)

donde

t
I0) :f g’ (t—tOE(t)dt' on
0

Se puede expresar esta Ultima relacion en términos de otras funciones vectoriales que
dependeran de derivadas de ordenes superiores en la funciéon g(t). Es por esta razén que es
necesario conocer la forma explicita de la funcién g(t), pues el proceso de remplazo puede
continuar si las derivadas de ordenes superior de g(t) no se reducen.

Pero, ¢cudl es el objetivo de este analisis?, se busca expresar P, como un sistema de ecuaciones
gue se pueda integrar al esquema fdtd, en el cual no existen integrales explicitas. Como se
demostro, el uso del vector polarizaciéon se puede aplicar a un esquema de diferencias finitas
al discretizar la integracion para el vector P. Esto es posible de hacer en el caso de formas
especificas para la respuesta material.

En el caso de una respuesta dispersiva tipo Drude sin absorcion

w? (98)

w2

6w =1-
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se tiene que N
. - oE a (99)

P = —¢, o o5 Uﬂ [6(6—t) + w2t - t’)]E’(t’)dt’]

alrt -
= EOwI%EUO (t— t')E(t')dt']

donde se ha hecho uso de la relacion g(t) = 8(t) + tw}.
Por lo tanto, al aplicar la formula de Leibnitz a la Ultima integral se tiene que

" ¢ o 100
P, = eow};f E(t)dt' (100)

0

pero de esta ultima relacion se puede hacer

P, ot - ., - (101)
¥=60w5a£} E(t")dt =eow,§E(t)

Es decir, para esta forma especifica de la funcidon respuesta se tiene que el sistema de

ecuaciones a discretizar en un esquema fdtd seran las relaciones (92) y (101)

La ventaja de esta propuesta es que no existe una dependencia explicita con para ninguno

de los campos.

Ahora, si se aplica este esquema a un cristal foténico sin tomar en cuenta el vector polarizacién
y suponiendo una respuesta dispersiva para la permitividad dieléctrica, la funcidn para este

sistema serd de la forma de la ecuacion (48)
e(w) = €1 + (62(w) — €;)s(7)

Asi, la relacion (74) se puede escribir como

t

D, t) = &,(1 = s(M)E, 1) + €,5(7) {E(F, t) + w? f (t — VEF ) dt,} (102)
0

Si se define

- ¢ N E s gy (103)
R(",t) = f (t —t)E@, t")dt
0
Entonces se tendra que
_ D@0 — es(MwiR (0 (104)

E@ )

T e(1=5() + e5()

Ahora, para el campo ﬁ(F, t) se puede mostrar que

AR(7, 1) (105)

t
E-’ = , =1? -
= f @ )t = 17, 0)
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Y, ademas
G ot (106)
a —E®

En este esquema se discretizan las ecuaciones de Maxwell, ecuaciones (6), junto con las
ecuaciones (104), (105) y (106).

La principal dificultad para implementacién de este esquema consiste en decidir cuales son
los tiempos para la actualizacién de los campos, hay que recordar que en el esquema fdtd
los campos se actualizan en tiempos diferentes.

Para aplicar correctamente el método fdtd se puede proponer actualizar los campos de la
siguiente manera:

a. Al actualizar primero el campo B.

e 2—3
D — e;505R

F=rn—=1%?
€.(1—5)+ €58

St=n+1- En+1 « §n+1,5n+1

b. Luego actualizar primer el campo D.

al 1 .
a—tzE—)t:n_E_,(In_In—1)°<En2
R . .
Rl Caalind Al
10D 1 .
ek G AL
-~ D- 2 . 1
b=z (1 ESC:_PE s_)t=n+__’En+2°‘Rn+5. D"z
A 2
v =TE—>t=n+§—>(Bn+1—B“)O(E"+§

51



DANNY MANUEL CALVO VELASCO

Como se observa las dos propuestas son similares, solo se diferencian en el campo que se actualiza
primero. Por otra parte, se puede observar que los campos se actualizan siguiendo la secuencia

1
n-n+l, n—§—>n+§

Ademas, las variaciones en el espacio se realizan de acuerdo con las relaciones de los campos
en la celda de Yee.

Ademas, es posible mostrar que si se considera el vector polarizacién y se lo aplica a un cristal
fotdnico con barras que presentan dispersion tipo Drude se tiene que

B(.t) = eh(MEG ) + eoers(P? fo - RGO (107)
Con
) = (1= s() + s(Pes — 1 (108)
de donde se puede escribir que
% € h( )aE(r t) +eo€zs(r)wpa—U (t — t)E# t)dt’ (109)
= ggh(¥) ——— ( 2 + Eoezs(r)wgl('r t)
donde

t
Haw=f B, 0)dt
0

Noétese que para f(i", t) se cumple de nuevo la relacion (106). Asi, se tiene que de la ecuacion
(92) se puede escribir

OE(F,t) _ 1 AP(# t (110)
OEG) [ pe o OPG0)
ot "50 at
Al reemplazar la relacion (109) se tiene que
9E(7,6) 7V x H(F, 1) — eo€2s(Aw2I (7, 1) (111)
at  eoer(1— (M) + €o€25(P)

Bajo este esquema, las ecuaciones a discretizar en el formalisno FDTD seran (106), (111) y la relacion

AH (7t 1 .
HEO __ 1y B
ot Ho
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Como puede verse, en este esquema solo son necesarias tres ecuaciones para la evolucion
temporal en el método FDTD. De forma andloga a lo discutido antes se debe escoger como
se actualizaran los campos, para tal caso se plantean las siguientes propuestas

a. Al actualizar primero el campo H

o0H 1 o o1 1 .,
—=——VxE—>r=n—>(H“+E—H"‘i)ocE"
ot Ho

E  VxH=—eye,s02l 1 . - - 1
% P t=n+s- (B —En) < B2,
at  €(€.(1 —5) +€,9) 2

b. Al actualizar primero el campo E

dE VxH- eoezswﬁf
At~ eoe1(1 —5) + €,5)

- 1 - - -
—>t=n—>(E"+i—E”‘i)ocH“, "

—

aH 1 " 1 R ol
—=——VxE-t=n+=- (H"'-H") <« E"*2
o - -t n+2—>( )

. y 2y apal
—=E—>t=n+i—>(1"+1—1”)0<E”+E
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ANEXOS
Algoritmos desarrollados

En este apartado se presentan los diferentes algoritmos desarrollados para que los estudiantes
los usen y modifiguen a gusto. Como ya fue indicado el lenguaje corresponde a Fortran,
por lo cual se necesitara un compilador que permita su ejecuciéon. Se recomienda utilizar el
compilador de distribucién libre para Windows, asi como un ambiente de trabajo como el
del proyecto Force-Fortran, el cual puede ser hallado en la web (http://force.lepsch.com/p/
download.html). Otra forma de trabajar los algoritmos puede hacerse con la utilidad Cygwin
la cual emula una consola de Linux en Windows, pueden descargarse de sus librerias los
correspondientes compiladores para su facilidad de uso (https:/mwww.cygwin.com/). Por ultimo,
si se cuenta con distribuciones de Linux, es posible instalar un compilador de Fortran si se
usa el administrador de paquetes.

En principio, estos algoritmos estan propuestos para el problema discutido en el documento.
No obstante, la variacion en la geometria y en el tipo de materiales considerados pueden ser
aplicados facilmente con las consideraciones presentadas en el documento.

Consideraciones para la implementacién algoritmica
Para realizar la implementaciéon numérica del método fdtd se debe tener presente lo siguiente:

- Enlaimplementaciéon numérica se tienen dos tipos diferentes de pulsos que es la manera
de dar energia al sistema, una de ellas descrita en el articulo de Ashutosh y Pradip (2012), la
cual es una fuente variable y la otra es la descrita en el libro de Sullivan (2000, p. 50) ecuacion
37, 1a cual es un pulso gaussiano.

- El'lugar del pulso para la radiacion de energia al sistema es arbitrario. Cabe enunciar que
en la literatura se hace énfasis en la necesidad de tener multiples fuentes para que se existen
la mayor cantidad de modos propios del sistema.

- El andlisis de estos datos se debe realizar en puntos de la grilla diferentes a los puntos
donde se colocan los pulsos.

- Tener presente que el a mayor numero de puntos de la grilla de simulacién mayor tiempo
en la propagacioén de la informacion.

- La implementacioén de la dft supone que la sefial utilizada es periddica.

- El andlisis espectral puede hacerse para diferentes puntos y comparar los picos de
resonancia para todos ellos.

Algoritmo FDTD aplicado al modo TE

En este algoritmo se aplica la evolucién temporal para el caso de una grilla cuadrada, de
barras paralelas de un material dieléctrico de seccidén transversal circular en aire, al considerar
el modo te. Se analiza solo un punto de la grilla para realizar la transformada de Fourier y por
ende el diagrama espectral. La informacién del cambio de la intensidad del campo estudiado
con el tiempo esta en el archivo fdtdTEvsT-g-x.dat que es entregado por el programa.
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condiciones iniciales

module varprogram

real,parameter :: pi=3.1416

real,parameter:: £=0.04 !factor de ocupacién

integer,parameter::ng=60!tamafio de la grilla en x(y), sera nimero par, ¢=2.9979*(10.**8)

end module varprogram
program fdtdTE
use varprogram
implicit none
complex, dimension (:,:) , allocatable::Hz,Bz,Dy,Ey,Dx,Ex,px,I1x
complex,dimension(:,:),allocatable::py,Ily
real,dimension(:,:),allocatable::mu,ep
real,dimension(:,:),allocatable::HzvsW
real,dimension(2)::k,al,a2,Rx,Ry
complex::campo,suma,im !nimero imaginario
integer :: maxtime,n,i,j,maxfre,fre,tiempo,io,PT,nk,r
real::tao,Am,fr,pul,t0,e0,e1,e2,dt,delx,dely,c,a,spread, wp,s
real::imp
maxtime=20000! tiempo de la simulacién
maxfre=200! unidad maxima de frecuencia en unidades de df
nk=30! nimero de particiones de los vectores k
im=(0,1)
2=0.01! parametro de red en metros
¢=299792458.! velocidad de la luz en metros/segundo
e0=8.854187*10**(-7)
el=1.
e2=8.9
wp=2.*pi*c/a! Frecuencia de plasma eléctrico

t0=20
spread=6.
PT=int(t0+sqrt(2.*spread*log(10.**(10))))!tiempo maximo de duracion del pulso para cambiar las

allocate (ep(ng+1,ng+1))

allocate (mu(ng+1,ng+1))
allocate (Hz(ng+1,ng+1))
allocate (Bz(ng+1,ng+1))
allocate (Dy(ng+1,ng+1))
allocate (Ey(ng+1,ng+1))
allocate (Dx(ng+1,ng+1))
allocate (Ex(ng+1,ng+1))
al(l)=a

al(2)=0.

a2(1)=0.
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a2(2)=a

Rx=al

Ry=a2

delx=a/ng

dely=delx

dt=1./(2.*c*sqrt(1./(delx*delx)+1./(dely*dely)))
print*,"delx=dely=",dely,"dt=",dt,"df=",1./(maxtime*dt),"wp=",wp,"
&fp=wp/(2*pi)=",wp/(2*pi),"rp=fp/df=",wp/(2*pi)/(1./(maxtime*dt))

open(unit=1,file="fdtdTEvsT-g-x.dat",status="unknown")
mu(:,:)=1. !valor permeabilidad magnética, material no magnético mu=1.

do i=1,ng+1
do j=1,ng+1
if (((i-(ng/2))**2+(j-(ng/2))**(2)).le.f*ng*ng) then
ep(i,j)=e2
mu(i,j)=1.
else
ep(i,j)=el
mu(i,j)=1.
end if

end do

end do

'nucleo del mtodo FDTD

Print*,"calculo nucleo FDTD"

k(2)=0.!es el mismo para todos los puntos gamma-x
do r=0,nk

k(1)=real(r)*(pi/(a*real(nk)))

Hz(:,:)=0.!condicion inicial para los campos...
Bz(:,:)=0.
Dx(:,:)=0.
Dy(:,:)=0.
Ex(:,:)=0.
Ey(:,:)=0.

do n=0,maxtime

do i=1,ng+1
do j=2,ng+1
Dx(i,j)=Dx(i,j)+c*dt*(hz(i,j)-hz(i,j-1))/dely
end do
end do
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do i=l,ng+l
Dx(i,1)=Dx(i,1)+c*dt*(hz(i,1)-exp(-im*dot_product(k,Ry))*hz(i,ng+1
&))/dely

end do

do i=2,ng+1
do j=1,ng+1
Dy(i,j)=Dy(i,j)-c*dt*(hz(i,j)-hz(i-1,j))/delx
end do
end do
do j=1,ng+l
Dy(1,j)=Dy(1,j)-c*dt*(hz(1,j)-exp(-im*dot_product(k,Rx))*Hz(ng+1,j
&))/delx
end do

Ex(:,:)=Dx(:,:)/ep(:,:) !equivalencia entre los campos D y E
Ey(:,:)=Dy(:,:)/ep(:,:) !equivalencia entre los campos Dy E

do i=l,ng

do j=1,ng
Bz(i,j)=Bz(i,j)-c*dt* (((Ey(i+1,j)-Ey(ij))/delx)-((Ex(i,j+1)-Ex(,
&j))/dely))

end do
end do
do j=1,ng
Bz(ng+1,j)=Bz(ng+1,j)-c*dt*(((exp(im*dot_product(k,Rx))*Ey(1,j)-Ey
&(ng+1,j))/delx)-((Ex(ng+1,j+1)-Ex(ng+1,j))/dely))
end do

do i=l,ng
Bz(i,ng+1)=Bz(i,ng+1)-c*dt*(((Ey(i+1,ng+1)-Ey(i,ng+1))/delx)-((exp
&(im*dot_product(k,Ry))*Ex(i,1)-Ex(i,ng+1))/dely))

end do

Bz(ng+1,ng+1)=Bz(ng+1,ng+1)-c*dt*(((exp(im*dot_product(k,Rx))*Ey(1
&,ng+1)-Ey(ng+1,ng+1))/delx)-((exp(im*dot_product(k,Ry))*Ex(ng+1,1)
&-Ex(ng+1,ng+1))/dely))

Hz(:,:)=Bz(:,:)/mu(:,:) !equivalencia entre los campos B y H

if (n.le.PT) then

pul=exp(-0.5*(real(t0-n)*real(t0-n))/spread) ! propuestas de pulsos, pulso 1
Ipul=Am*exp(im*2. *pi*fr*dt*n)*exp(-((n*dt-t0)/tac)*((n*dt-t0)/tao)) ! pulso 2
Bz(ng/2,ng/2)=pul !lugar donde se aplica el pulso
Hz(ng/2,ng/2)=Bz(ng/2,ng/2)/mu(ng/2,ng/2)
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end if

i=8 !lugar escogido para revisar su dependencia en el tiempo.

j=i

write(1,*)r,n,Hz(i,j)!con esta orden se guardan los datos del punto donde se hace el analisis

lprint*,n,Dz(i,j)!con esta orden se puede ver como se transmite la informacion al lugar donde se
decida hacer el analisis

end do

end do

close(unit=1)

deallocate(Hz,Bz,Dx,Ex,Dy,Ey)

print*,"FIN DEL PROGRAMA"
end program

real function s(i,j) result(r)
use varprogram
implicit none
integer, intent(in)::i,j
Ireal::r
if (((i-(ng/2))**2+(j-(ng/2))**(2)).le.f*ng*ng/pi) then
r=1.
else
r=0,
end if
end function s

Algoritmo FDTD aplicado al modo TM

En este algoritmo se aplica la evolucion temporal para el caso de una grilla cuadrada, de barras
paralelas de seccidon transversal circular de un material dieléctrico en aire, al considerar el
modo TM. Se analiza solo un punto de la grilla para realizar la transformada de Fourier y por
ende el diagrama espectral. La informacién del cambio de la intensidad del campo estudiado
con el tiempo esta en el archivo fdtdTMvsT-g-x.dat que es entregado por el programa.

module varprogram
real,parameter :: pi=3.1416
real,parameter:: f=0.04 !factor de ocupacion
integer,parameter::ng=60!tamafio de la grilla en x(y), sera nimero par, ¢=2.9979*(10.**8)
end module varprogram

program fdtdTM
implicit none
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complex, dimension (:,) , allocatable::Dz,Ez,By,Hy Hx,Bx
real,dimension(:,:),allocatable::ep,mu
real,dimension(:,:),allocatable::Dzvs W
real,dimension(2)::k,al,a2,Rx,Ry
complex::campo,suma,im! niimero imaginario

integer :: ng,maxtime,n,i,j,maxfre,fre,tiempo,io,PT,nk,r
real::tao,Am,fr,pul,t0,f,pi,e0,el,e2,dt,delx,dely,c,a,spread,wp
real::imp

maxtime=20000 ! tiempo de la simulacion

ng=60! tamafio de la grilla en x(y), serd nimero par
nk=30! nimero de particiones de los vectores k

=0.04! factor de ocupacion

pi=3.1416! valor de pi usado en esta simulacion

im=(0,1)

a=0.01! pardmetro de red en metros

¢=299792458.! velocidad de la luz en metros/segundo
e0=8.854187*10**(-7)

el=1.

e2=8.9

wp=2.*pi*c/a! Frecuencia de plasma eléctrico

t0=20

spread=6.

PT=int(t0+sqrt(2. *spread*log(10.**(10))))!tiempo maximo de duracion del pulso para cambiar las
condiciones iniciales

allocate (ep(ng+1,ng+1))

allocate (mu(ng+1,ng+1))

allocate (Dz(ng+1,ng+1))

allocate (Ez(ng+1,ng+1))

allocate (Hy(ng+1,ng+1))

allocate (By(ng+1,ng+1))

allocate (Hx(ng+1,ng+1))

allocate (Bx(ng+1,ng+1))

al(l)=a

al(2)=0.

a2(1)=0.

a2(2)=a

Rx=al

Ry=a2

delx=a/ng

dely=delx

dt=1./(2.*c*sqrt(1./(delx*delx)+1./(dely*dely)))

print*,"delx=dely=",dely,"dt=",dt,"df=",1./(maxtime*dt)

maxfre=150 !lunidad maxima de frecuencia en unidades de df

open(unit=1,file="fdtd TMvsT-g-x.dat" status="unknown")

do i=1,ng+1
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do j=1,ng+1
if (((i-(ng/2))**2+(j-(ng/2))**(2)).le.f*ng*ng) then
ep(i,j)=e2
mu(i,j)=1.
else
ep(i,j)=el
mu(i,j)=1.
end if
end do
end do
Intcleo del método FDTD
Print*,"calculo nucleo FDTD"
k(2)=0.!es el mismo para todos los puntos gamma-x
do r=0,nk

k(1)=real(r)*(pi/(a*real(nk)))

Dz(:,:)=0.!condicion inicial para los campos...
Ez(:,:)=0.

Hx(:,:)=0.

Hy(:,:)=0.

Bx(:,:)=0.

By(:,:)=0.

do n=0,maxtime

do i=2,ng+1
do j=2,ng+1
Dz(i,j)=Dz(i,j)+c*dt*((Hy(i,j)-Hy(i- 1,j))/delx)-((Hx(i,j)-Hx(i,j-
&1))/dely))
end do
end do

do i=2,ng+1
Dz(i,1)=Dz(i,1)+c*dt*(((Hy(i,1)-Hy(i-1,1))/delx)-((Hx(i,1)-exp(-im
&*dot_product(k,Ry))*Hx(i,ng+1))/dely))

end do

do j=2,ng+1
Dz(1,j)=Dz(1,j)+c*dt*(((Hy(1,j)-exp(-im*dot_product(k,Rx))*Hy(ng+1
&,j))/delx)-((Hx(1,j)-Hx(1,j-1))/dely))

end do

Dz(1,1)=Dz(1,1)+c*dt*(((Hy(1,1)-exp(-im*dot_product(k,Rx))*Hy(ng+1
&,1))/delx)-((Hx(1,1)-exp(-im*dot_product(k,Ry))*Hx(1,ng+1))/dely))

Ez(:,:)=Dz(:,:)/ep(:,:) !equivalencia entre los campos E y D
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do i=1,ng+l
do j=1,ng
Bx(i,j)=Bx(i,j)-c*dt*(Ez(i,j+1)-Ez(i,j))/dely
end do
end do
do i=1,ng+l1
Bx(i,ng+1)=Bx(i,ng+1)-c*dt*(exp(im*dot_product(k,Ry))*Ez(i,1)-Ez(i
&,ngt1))/dely
end do

do i=1,ng
do j=1,ng+1
By(i,j)=By(i,))+c*dt*(Ez(i+1,j)-Ez(i,j))/delx
end do
end do
do j=1,ng+1
By(ng+1,j)=By(ng+1,j)+c*dt*(exp(im*dot_product(k,Rx))*Ez(1,j)-Ez(n
&g+1,j))/delx
end do

Hx(:,:)=Bx(:,:)/mu(:,:) !equivalencia entre los campos By H
Hy(:,)=By(:,)/mu:,’)

if (n.le.PT) then

pul=exp(-0.5*(real(t0-n)*real(t0-n))/spread)
Ipul=Am*exp(im*2.*pi*fr*dt*n)*exp(-((n*dt-t0)/tao)*((n*dt-t0)/tao))
Dz(ng/2 ng/2)=pul

Ez(ng/2,ng/2)=Dz(ng/2,ng/2)/ep(ng/2,ng/2)

end if

i=ng/2+10 !lugar donde se hace el analisis de la transformada de Fourier

j=i

write(1,*)r,n,Dz(i,j)!con esta orden se guardan los datos del punto donde se hace el anélisis
Iprint*,n,Dz(i,j)!con esta orden se puede ver como se transmite la informacion
end do

end do

close(unit=1)
deallocate(Dz,Ez,Hx,Bx,Hy,By)
print*,"FIN DEL PROGRAMA"
end program

real function s(i,j) result(r)

use varprogram
implicit none
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integer, intent(in)::i,j

lreal::r

if (((i-(ng/2))**2+(j-(ng/2))**(2)).le.f*ng*ng/pi) then
r=1.
else
r=0.

end if

end function s

Algoritmo FDTD para el modo TE al considerar dispersion tipo Drude

En este algoritmo se aplica la evolucién temporal para el caso de una grilla cuadrada, de
barras paralelas de seccidén transversal circular de un material metalico (dispersion tipo
Drude) en aire, considerando el modo te. Se analiza solo un punto de la grilla para realizar
la transformada de Fourier y por ende el diagrama espectral. Incluye el procedimiento para
calcular el diagrama espectral.

module varprogram
real,parameter :: pi=3.1416
real,parameter:: £=0.001 !factor de ocupacion
integer,parameter::ng=60!tamasio de la grilla en x(y), sera niimero par, ¢c=2.9979*(10.**8)

end module varprogram
program fdtdTE
use varprogram
implicit none
complex, dimension (:,) , allocatable::Hz,Bz, Dy, Ey,Dx,Ex,px,I1x
complex,dimension(:,:),allocatable::py,Ily
real,dimension(:,:),allocatable::mu
real,dimension(:,:),allocatable::Hzvs W
real,dimension(2)::k,al,a2,Rx,Ry
complex::campo,suma,im! nimero imaginario
integer :: maxtime,n,i,j,maxfre,fre,tiempo,io,PT,nk,r
real::tao,Am,fr,pul,t0,e0,e1,e2,dt,delx,dely,c,a,spread,wp,s
real::imp
maxtime=20000"tiempo de la simulacion
maxfre=200! unidad maxima de frecuencia en unidades de df
nk=15'nimero de particiones de los vectores k
im=(0,1)
a=0.01! parametro de red en metros
€=299792458.!velocidad de la luz en metros/segundo
e0=8.854187*10**(-7)
el=1.
e2=1.
wp=2.*pi*c/a! Frecuencia de plasma eléctrico
110=0.5%10.%*(-12)
i=10.%*14
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condiciones iniciales

Itao=1./(8.*f)

1Am=1.

t0=20

spread=6.

PT=int(t0+sqrt(2.*spread*log(10.**(10))))!tiempo méaximo de duracion del pulso para cambiar las

allocate (px(ng+1,ng+1))

allocate (py(ng+1,ng+1))

allocate (I1x(ng+1,ng+1))

allocate (I1y(ng+1,ng+1))

allocate (mu(ng+1,ng+1))

allocate (Hz(ng+1,ng+1))

allocate (Bz(ng+1,ng+1))

allocate (Dy(ng+1,ng+1))

allocate (Ey(ng+1,ng+1))

allocate (Dx(ng+1,ng+1))

allocate (Ex(ng+1,ng+1))

al(l)=a

al(2)=0.

a2(1)=0.

a2(2)=a

Rx=al

Ry=a2

delx=a/ng

dely=delx
dt=1./(2.*c*sqrt(1./(delx*delx)+1./(dely*dely)))
print*,"delx=dely=",dely,"dt=",dt,"df=",1./(maxtime*dt),"wp=",wp,"
&fp=wp/(2*pi)=",wp/(2*pi),"rp=fp/df=",wp/(2*pi)/(1./(maxtime*dt))

open(unit=1,file="fdtdTEvsT-g-x.dat" ,status="unknown")
mu(:,:)=1. !valor permeabilidad magnética, material no magnético

ntcleo del método FDTD

Print*,"calculo nicleo FDTD"

k(2)=0.!es el mismo para todos los puntos gamma-x
do r=0,nk

k(1)=real(r)*(pi/(a*real(nk)))

Hz(:,:)=0.!condicion inicial para los campos...

Bz(:,:)=0.

Dx(:,:)=0.

Dy(:,:)=0.

Ex(:,:)=0.

Ey(:,:)=0.

!campos auxiliares para afiadir la dispersion tipo Drude, s es una funcion de s:s(i,j)
px(:,:)=0.
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I1x(:,:)=0.
py(:,:)=0.
Ily(:,:)=0.

do n=0,maxtime

do i=1,ng+1
do j=2,ng+1
Dx(1,j)=Dx(i,j)+c*dt*(hz(i,j)-hz(i,j-1))/dely
end do
end do
do i=1,ng+1
Dx(1,1)=Dx(i, 1)+c*dt*(hz(i,1)-exp(-im*dot_product(k,Ry))*hz(i,ng+1
&))/dely
end do

do i=2,ng+1
do j=1,ng+1
Dy(1,))=Dy(i,j)-c*dt*(hz(i,j)-hz(i-1,j))/delx
end do
end do
do j=1,ng+1
Dy(1,))=Dy(1,j)-c*dt*(hz(1,j)-exp(-im*dot_product(k,Rx))*Hz(ng+1,j
&))/delx
end do

Inicleo de transformacion para la dispersion tipo drude

Do i=1,ng+1

do j=1,ng+1

Ex(1,))=(Dx(i,j)-s(i,)) *e2*wp*wp*(n*dt*1x(i,j)-dt*dt*px(i,))))/(e
&1*(1.-s(i,)))+s(i,))*e2) lequivalencia entre los campos Ey D
Ey(i,j)=(Dy(i,j)-s(i,j)*e2*wp*wp*(n*dt*I1y(i,j)-dt*dt*py(i,j)))/(e
&1*(1.-s(i,j)) (i) *e2)

11x(i,j)=Ex(i,j)*dt+T1x(i,j)

Ty (i j)=Ey(i,)*dt+1y(i,)

PX(i)=0*Ex(,j)+px(i )

py(i.))=n*Ey(i,j)+py (i)

end do

end do

do i=1,ng

do j=1,ng
Bz(i,j)=Bz(i,j)-c*dt*(((Ey(i+1,j)-Ey(i,j))/delx)-((Ex(i,j+1)-Ex(i,
&j))/dely))

end do
end do
do j=1,ng
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decida hacer el analisis

Bz(ng+1,j)=Bz(ng+1,j)-c*dt*(((exp(im*dot_product(k,Rx))*Ey(1,j)-Ey
&(ng+1,j))/delx)-((Ex(ng+1,j+1)-Ex(ng+1,j))/dely))
end do

do i=1,ng
Bz(i,ng+1)=Bz(i,ng+1)-c*dt*(((Ey(i+1,ng+1)-Ey(i,ng+1))/delx)-((exp
&(im*dot_product(k,Ry))*Ex(i,1)-Ex(i,ng+1))/dely))

end do

Bz(ng+1,ng+1)=Bz(ng+1,ng+1)-c*dt*(((exp(im*dot_product(k,Rx))*Ey(1
&,ng+1)-Ey(ng+1,ng+1))/delx)-((exp(im*dot_product(k,Ry))*Ex(ng+1,1)
&-Ex(ng+1,ng+1))/dely))

Hz(:,:)=Bz(:,:)/mu(:,:) l!equivalencia entre los campos B y H

if (n.le.PT) then

pul=exp(-0.5*(real(t0-n)*real(t0-n))/spread)
Ipul=Am*exp(im*2 . *pi*fr*dt*n)*exp(-((n*dt-t0)/tao)*((n*dt-t0)/tao))

Bz(ng/2,ng/2)=pul

Hz(ng/2,ng/2)=Bz(ng/2,ng/2)/mu(ng/2,ng/2)

end if

i=8 llugar donde hacemos el analisis de la transformada de Fourier

j=i

write(1,*)r,n,Hz(i,j)!con esta orden se guardan los datos del punto donde se hace el analisis
Iprint*,n,Dz(i,j)!con esta orden se puede ver como se transmite la informacion al lugar donde se

end do
end do

close(unit=1)
deallocate(Hz,Bz,Dx,Ex,Dy,Ey,px,I1x,py,I1y)
print*,"calculo DFT para los datos del FDTD"
open(unit=2,file="fdtdTEvsT-g-x.dat",status="0ld")
open(unit=3,file="fdtdTEvsW-g-x.dat",status="unknown")
do fre=0,maxfre
Itransformada discreta de Fourier, DFT, para los valores de Dz
do r=0,nk

suma=0.

do n=0,maxtime
read(2,*)i,tiempo,campo
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suma=suma-+campo*exp(-im*2. *pi*tiempo*fre/maxtime)
end do
write(3,%)i,fre,real(suma*conjg(suma))
end do
rewind(2)!sirve para resetear el file, y volver a utilizarlo
lprint*,fre,real(suma*conjg(suma))!para ver la transformada de Fourier

end do

close(unit=2)

close(unit=3)

Iparte del programa para calcular los picos del espectro de frecuencias
print*,"calculo de las resonancias"

allocate (HzvsW(maxfre+1,nk+1))!arreglo para guardar el espectro de frecuencias
open(unit=3,file="fdtdTEvs W-g-x.dat",status="old")
open(unit=4,file="ResonanciasTE-g-x.dat",status="unknown")
do fre=0,maxfre
do i=0,nk
read(3,*)j,r,HzvsW(fre+1,i+1)
end do
end do

do =1,nk+1
do j=2,maxfre
if (HzvsW(j-1,i).1t. HzvsW(j,i)).and. (HzvsW(j+1,1).1t. Hzvs W(j,i
&)))then
write(4,*)i-1,j-1,real(j-1)/(maxtime*dt)/(10.**(9))!valor de la frecuencia en Ghz
end if
end do
if (HzvsW(1,i).gt.Hzvs W(2,1)) then
write(4,*)i-1,0,0.
end if
if (HzvsW(maxfre+1,i).gt. HzvsW(maxfre,i)) then
write(4,¥)i-1,maxfre,real(maxfre)/(maxtime*dt)/(10.**(9))
end if

end do

close(unit=4)

close(unit=3)

print*,"FIN DEL PROGRAMA"
end program

real function s(i,j) result(r)
use varprogram

implicit none

integer, intent(in)::i,j
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real::r

if (((-(ng/2))**2+(G-(ng/2))**(2)).le.f*ng*ng/pi) then
r=1.
else
r=0.

end if

end function s

Algoritmo FDTD para el modo TE al considerar
la dispersiéon tipo Drude y multiples puntos

En este algoritmo se aplica la evolucion temporal para el caso de una grilla cuadrada, de
barras paralelas de seccidon transversal circular de un material metalico (dispersion tipo Drude)
en aire, considerando el modo TE. Se analizan varios puntos de la grilla. Se usa junto con el
algoritmo DFT mostrado mas adelante para el analisis espectral.

module varprogram
real,parameter :: pi=3.1416
real,parameter:: f=0.125 !factor de ocupacién
real,parameter:: a=1!parametro de red en metros
real,parameter:: ¢=299792458.!velocidad de la luz en metros/segundo
real,parameter:: wp=2*pi*c/a! Frecuencia de plasma eléctrico
real,parameter:: e0=8.854187*10**(-7)
real,parameter:: el=1. ! material que rodea las varillas
real,parameter:: e2=8.9!material varillas
integer,parameter::ng=60!tamacio de la grilla en x(y), sera numero par, c=2.9979*(10.**8)
integer,parameter:: maxtime=20000!tiempo de la simulacién
integer,parameter:: nk=15!nimero de particiones de los vectores k
integer,parameter:: np=4 Inimero de puntos para realizar el analisis
complex,parameter:: im=(0,1)
end module varprogram
T A T R T R T A T A A

program fdtdTE

use varprogram

implicit none

logical::bandera

complex, dimension (:,:) , allocatable::Hz,Bz, Dy, Ey,Dx,Ex,px,I1x
complex,dimension(:,:),allocatable::py,I1y
real,dimension(:,:),allocatable::mu
real,dimension(2)::k,al,a2,Rx,Ry
complex::campo!numero imaginario
integer :: n,i,j,PT,r
real::tao,Am,fr,pul,t0,dt,delx,dely,spread,s
real::imp

110=0.5*10.*%*(-12)

r=10.**14
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tao=1./(8.*f)

1Am=1.

t0=20

spread=6.

PT=int(t0+sqrt(2.*spread*log(10.**(10))))!tiempo maximo de duracion del pulso para cambiar las

condiciones iniciales

allocate (px(ng+1,ng+1))

allocate (py(ng+1,ng+1))

allocate (I1x(ng+1,ng+1))

allocate (I1y(ng+1,ng+1))

allocate (mu(ng+1,ng+1))

allocate (Hz(ng+1,ng+1))

allocate (Bz(ng+1,ng+1))

allocate (Dy(ng+1,ng+1))

allocate (Ey(ng+1,ng+1))

allocate (Dx(ng+1,ng+1))

allocate (Ex(ng+1,ng+1))

al(l)=a

al(2)=0.

a2(1)=0.

a2(2)=a

Rx=al

Ry=a2

delx=a/ng

dely=delx

dt=1./(2.*c*sqrt(1./(delx*delx)+1./(dely*dely)))
print*,"delx=dely=",dely,"dt=",dt,"df=",1./(maxtime*dt),"wp=",wp,"
Efp=wp/(2*pi)=",wp/(2*pi),"tp=fp/df=",wp/(2*pi)/(1./(maxtime*dt)),"
&valor de fn para normalizar las graficas=",c/a/(1./(maxtime*dt))

open(unit=1,file="fdtdTEvsT-g-x.dat",status="unknown")
mu(:,:)=1.

! nticleo del método fdtd,

Print*,"calculo nucleo FDTD"

k(2)=0.!es el mismo para todos los puntos gamma-x
do r=0,nk

k(1)=real(r)*(pi/(a*real(nk)))

Hz(:,:)=0.!condicion inicial para los campos...
Bz(:,:)=0.
Dx(:,:)=0.
Dy(:,:)=0.
Ex(:,:)=0.
Ey(:,:)=0.
lcampos auxiliares para afiadir la dispersion tipo Drude
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px(:,:)=0.
11x(:,:)=0.
py(:,:))=0.
I1y(:,:)=0.

do n=0,maxtime

do i=1,ng+1
do j=2,ng+1
Dx(i,j)=Dx(i,j)+c*dt*(hz(i,j)-hz(i,j-1))/dely
end do
end do
do i=1,ng+1
Dx(i,1)=Dx(i,1)+c*dt*(hz(i,1)-exp(-im*dot_product(k,Ry))*hz(i,ng+1
&))/dely
end do

do i=2,ng+1
do j=1,ng+1
Dy(i,j)=Dy(i,j)-c*dt* (hz(i,j)-hz(i-1,j))/delx
end do
end do
do j=1,ng+1
Dy(1,j)=Dy(1,j)-c*dt*(hz(1,j)-exp(-im*dot_product(k,Rx))*Hz(ng+1,j
&))/delx
end do

Intcleo de transformacion para la dispersion tipo drude

Do i=1,ng+1

do j=1,ng+1

Ex(i,))=(Dx(1,))-s(i,)) *e2*wp*wp*(n*dt*I1x(i,j)-dt*dt*px(i,))))/(e
&1*(1-s(i,j))+s(i,j)*e2) lequivalencia entre los campos Ey D
Ey(i,j)=(Dy(i,j)-s(i,j)*e2*wp*wp*(n*dt*I1y(i,j)-dt*dt*py(i,j)))/(e
&1*(1-s(i,j))r+s(ij)*e2)

11x(i,j)=Ex(i,j) *dt+11x(i,j)

Iy (i,)=Ey(ij)*dt+1y(i,j)

px(1,j)=n*Ex(i,j)px(i,))

py(i,j)=n*Ey(i,j)py(i,j)

end do

end do

do i=1,ng

do j=1,ng
Bz(i,j)=Bz(i,j)-c*dt*(((Ey(i+1,j)-Ey(i,j)/delx)-((Ex(i,j+1)-Ex(i,
&j)ydely))

end do
end do
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do j=1,ng
Bz(ng+1,j)=Bz(ng+1,j)-c*dt*(((exp(im*dot_product(k,Rx))*Ey(1,j)-Ey
&(ngtl,j))/delx)-((Ex(ng+1,j+1)-Ex(ngt1,j))/dely))

end do

do i=1,ng
Bz(i,ng+1)=Bz(i,ng+1)-c*dt*(((Ey(i+1,ng+1)-Ey(i,ng+1))/delx)-((exp
&(im*dot_product(k,Ry))*Ex(i,1)-Ex(i,ng+1))/dely))

end do

Bz(ng+1,ng+1)=Bz(ngt+1,ng+1)-c*dt*(((exp(im*dot_product(k,Rx))*Ey(1
&,ng+1)-Ey(ng+1,ng+1))/delx)-((exp(im*dot_product(k,Ry))*Ex(ng+1,1)
&-Ex(ng+1,ng+1))/dely))

Hz(:,:)=Bz(:,:)/mu(:,:) lequivalencia entre los campos B y H

if (n.le.PT) then
pul=exp(-0.5*(real(t0-n)*real(t0-n))/spread)
Ipul=Am*exp(im*2. *pi*fr*dt*n)*exp(-((n*dt-t0)/tao)*((n*dt-t0)/tao))

Bz(ng/2,ng/2-20)=pul
Hz(ng/2,ng/2-20)=Bz(ng/2,ng/2-20)/mu(ng/2,ng/2-20)
end if

! lugares donde se hace el analisis de la transformada de Fourier

do j=1,np

write(1,*)r,n,j,Hz(2,2+10%*;) !con esta orden se guardan los datos de los puntos donde se hace el
analisis

end do

end do
end do

close(unit=1)
deallocate(Hz,Bz,Dx,Ex,Dy,Ey,px,11x,py,I1y)
print*,"FIN DEL PROGRAMA"

end program

real function s(i,j) result(r)

use varprogram
implicit none
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real::r

if (((i-(ng/2))**2+(j-(ng/2))**(2)).le.f*ng*ng/pi) then
r=1.
else
r=0.

end if

end function s

Algoritmo DFT para comparar varios puntos

Algoritmo para el calculo del diagrama espectral para varios puntos de la grilla. Se comparan
los diferentes maximos de los puntos estudiados, para hallar los modos de propagacion
propios del sistema. Este programa se aplica a los puntos escogidos para la polarizacion TE,

basados en la evolucion temporal del algoritmo FDTD.

Se puede cambiar el nombre del archivo para considerar los puntos TM.

program DFT

use varprogram

implicit none

logical::bandera

complex,dimension(:),allocatable::suma
real,dimension(:,:,:),allocatable::CampovsW,Arreglo
complex::campo!numero imaginario
real::aux,delx,dely,dt,fre0,freflvariable auxiliar para correcta lectura de archivo
integer :: n,i,j,maxfre,fre,r tiempo,p,io

maxfre=160 !unidad maxima de frecuencia en unidades de df
fre0=0

fref=80

delx=a/ng

dely=delx

dt=1./(2.*c*sqrt(1./(delx*delx)+1./(dely*dely)))

print* "delx=dely=",dely,"dt=",dt,"df=",1./(maxtime*dt),"wp=",wp,"
&fp=wp/(2*pi)=",wp/(2*pi),"rp=fp/df=",wp/(2*pi)/(1./(maxtime*dt)),"
&valor de fn para normalizar las graficas=",c/a/(1./(maxtime*dt))
print*,

print*,"calculo DFT para los datos del FDTD"

open(unit=2,file="fdtdTEvsT-g-x.dat" status="o0ld")
open(unit=3,file="fdtdTEvsW-g-x.dat" status="unknown")
allocate(suma(np))

do fre=0,maxfre

!transformada discreta de Fourier, DFT, para los valores de Dz
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do r=0,nk
suma(:)=0.
do n=0,maxtime
do j=1,np
read(2,*)i,tiempo,p,campo
suma(p)=suma(p)+campo*exp(-im*2.*pi*(fre0+(fref-fre0)*real(fre)/re
&al(maxfre))*REAL(tiempo)/real(maxtime))
end do
end do
do j=1,np
write(3,*)i,real(fre0+(fref-fre0)*real( fre)/real(maxfre)),j,real(s
&uma(j)*conjg(suma(j)))
end do
end do
rewind(2)!sirve para resetear el file, y volver a utilizarlo
!print*, fre,real(suma*conjg(suma))!para ver la transformada de Fourier

end do

deallocate(suma)

close(unit=2)

close(unit=3)

! parte del programa para calcular los picos del espectro de frecuencias
print*,"célculo de las resonancias"

allocate (CampovsW (maxfre+1,nk+1,np))!arreglo para guardar el espectro de frecuencias
open(unit=3,file="fdtdTEvs W-g-x.dat" status="old")
open(unit=4,file="Res.puntos. TE-g-x.dat",status="unknown")
do fre=0,maxfre
do i=0,nk
do p=1,np
read(3,*)j,aux,n,CampovsW(fre+1,i+1,p)
end do
end do
end do
do p=1,np
do i=1,nk+1
do j=2,maxfre
if ((CampovsW(j-1,i,p).It.CampovsW(j,i,p)).and. (CampovsW(j+1,i,p)
&.1t.CampovsW(j,i,p)))then
write(4,*)p,i-1,j-1,real(fre0+(fref-fre0)*real(j- 1 )/real(maxfre))
end if
end do
end do
end do
deallocate(CampovsW)

close(unit=4)
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close(unit=3)

open(unit=4,file="Res.puntos.TE-g-x.dat" status="old")

open(unit=>5,file="ResonanciasTE-g-x.dat",status="unknown")

print*,"comparacion de los datos obtenidos"
allocate(Arreglo(nk+1,np,maxfre+1))
Arreglo(:,:,:)=0.
i0=0
do while(io>=0)

read(4,* iostat=io)p,1,j,aux

if(io==0)then

arreglo(i+1,p,j+1)=1.

end if
end do

do i=1,nk+1
do j=1,maxfre+1
bandera=.true.
do p=1,np
if (Arreglo(i,p,j)==0)then
bandera=.false.
p=np+1
end if
end do
if (bandera.eqv..true.) then
write(5,¥)i-1,real(fre0+(fref-fre0)*real(j-1)/real(maxfre))
end if
end do
end do

close(unit=4)
close(unit=5)

print*"FIN DEL PROGRAMA"
end program
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Esta guia tiene el propdsito de introducir a los estudiantes al estudio de las
simulaciones numeéricas, por medio de la construccién de algoritmos basados en
el método de diferencias finitas, en el cual las funciones de interés evolucionan
tanto en el tiempo como en el espacio. Se aplica el formalismo desarrollado a
un problema especifico de propagacion de las ondas electromagnéticas en un
cristal fotonico 2D, formmado por barras paralelas de seccién transversal circular
dispuestas en un arreglo rectangular, contenidas en un material con diferente
respuesta optica. El texto describe coémo las propiedades dpticas del cristal foténico
se pueden estudiar al tener en cuenta dos polarizaciones principales, denominadas
transversal eléctrica (te) y transversal magnética (tm), desarrolla el formalismo de
las ecuaciones del electromagnetismo de Maxwell y presenta su discretizacion
y aplicacién al mundo computacional. Ademas, se describe el analisis espectral
de las fluctuaciones de los campos electromagnéticos, para hallar los modos de
propagacion permitidos en el cristal.
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