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1. Introduccién
1.1 Motivacion
1.2 "Teoria de Mie"

Miguel Garcia (UNAM) Nanoshell 5 de abril de 2018



Miguel Garcia (UNAM) Nanoshell 5 de abril de 2




Miguel Garcia (UNAM) Nanoshell 5 de abril de 2




1. Introduccién

o Estudiar la respuesta electromagnética de nanoparticula (NP) tipo
core/shell.

Campo Incidente \ é / Campo Esparcido
(B H,) \ Matriz / (Bacar. Hacar)

N

Figura 1: El campo EM incidente (E;,H;) en la regién a< Figura 2: Esquema de una nanoparticula tipo core/shell,
r < b de la nanoparticula, da origen a los campos eléctrico <on nicleo metélico y capa magnética.

y magnético (E2,H2) y un campo esparcido fuera de ella

(Escat,Hscat). (E1,Hz1) represetan el campo EM dentro de

la particula, es decir, 0 <r<a.
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1.1 Motivacién

@ Resonancia Magnética Nuclear (NMR): imagen + tratamiento directo.
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Figura 3: Nanoparticula de con un nicleo de alumi- Figura 4: Resonancias del plasmén de una nanoparticula
nio y capa de 6xido de silicio (Al/SiOz) vista desde

con nicleo de silicio con didmetro de 120 nm, variando
SEM/TEM. https://www.nanoshel.com/product/aluminium- | groso de capa de oro. Lal, S., Link, S. & Halas, N. J. Na-
silicon-oxide-core-shell/ nooptics from sensing to waveguiding. Nature Photon. 1, (2007),
641-648.
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1.2 “Teoria de Mie”

@ Describié la respuesta electromagnética de una nanoparticula esférica,
homogénea e isétropa de radio a, por una onda electromagnética

(EM) monocromatica plana.
Campo Incidente \ \ / / (Eyeats Heat)
2 /

—_—
—_—

Campo Esparcido

. 5
AN

€, 1)

Figura 5: Gustav Adolf Feodor Wilhelm Ludwig Mie (cor-

Figura 6: El campo EM incidente (E;,H;) da origen a un
tesia de H. Spehl, Albert—Ludwigs—Universit3t).

campo en el interior de la particula (E3,H1) y a un campo
esparcido fuera de ella (Escat,Hscat). (E2,H2) representa el
campo total en el medio que rodea a la particula.
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2. Expresiones del campo EM

2.1 Condiciones de frontera

2.2 Coeficientes de la expansién de los campos en la capa

2.3 Coeficientes para el campo esparcido fuera de la nanoparticula.
2.4 Secciones Transversales
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2. Expresiones del campo EM

@ En la region a < r < b, las funciones esféricas de Bessel j, y y, son
finitas; como consecuencia, la expansién de los campos eléctrico y mag-
nético (E2,H>) en esta region es

E, = ZE (M, — NG, + N, — M ()
Hy = ZE [8aM, + NG, — oM, - NG (2)

donde w es la frecuencia angular, ko =2wmy /A, Uy es la permeabilidad
magnética en la segunda regién.
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2. Expresiones del campo EM

e Para calcular el campo EM dentro de la particula (E1,H1) en la region
0 < r < n (nacleo), en donde las funciones esféricas de Bessel j, son
finitas, es decir [1,2]

E, = Zl [ (l)M(l) (l)NEel)n]7 (3)

_ k¥ MO 4 iOND
H; = i n:1E,, [dn M., +icn Oln}. (4)

[1] C. F. Bohren, D. R. Huffman, Absorption and Scattering of Light by Small Particles, Wiley, New York, EEUU (1983).
Itil. d sphere: r ive algorithms, Radio Sci. (1991), 26,

[2] Z. S. Wu, Y. P. Wang, Electromagnetic scattering for
1393-1401. DOI: 10.1029/91R501192.
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2. Expresiones del campo EM

o En la regién fuera (capa—matriz)de la esfera E = E;+ Es y ademas los
campos incidentes y esparcidos se denotan como [1]

B = X £ [MGh, — NG (5)
kK & .
Hi = o L B[ MG, + NG . (6)
n—=
Es = Z,IE" |:ia"Ng31)n_b”M5331)n:|7 (7)
H Ky e [in.N® (3)
e 7(07”;1& |ibNG), + 2,ME, | 8)

[1] C. F. Bohren, D. R. Huffman, Absorption and Scattering of Light by Small Particles, Wiley, New York, EEUU (1983).
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2.1 Condiciones de frontera

@ Las condiciones de frontera para la in-
terfaz nacleo—capa (r; = a) estan dadas
por

Campo Incidente \ é: / Campo Esparcido (E2 - E]_) X er = 0, (ga)

BoH Matriz weats Hacat
R \ / (Bucat, Hacar) (H—Hp)xe, =0. (9b)

Mientras que para el caso del sistema
> core/shell, en la interfaz capa—matriz
— A °* (r» = b), las condiciones de frontera es-

~ tan dadas por

(Es+E;—Ey)x&,=0, (10a)

// \ \\ (Hs+H;—Hy)xe, =0.  (10b)
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2.1 Condiciones de frontera

@ Las componentes tangenciales de los campos eléctricos y magnéticos
deben ser continuas, lo que da como resultado el siguiente sistema de

ecuaciones:

Miguel Garcia (UNAM)

Eso + Ejp = Eng,
Hse + Hig = Hog,
Ezxg = Eqe,
Hzp = Hhg,

Nanoshell

Esp + Eip = Eny,
Hsg + Hip = Hag,

11
Exp = Exy, (11)
ng) = H1¢.
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2.2 Coeficientes de la expansién de los campos

en la capa

@ Debido a las condiciones de contorno [ec. (11)] se cumple que Epg = Eqg

y Hyg = Hig, y ademas my =

k¢/k, con ¢ =1,2; entonces para el caso

de una particula tipo core/shell, en la regiéon a < r < b (la capa), se

obtienen las siguientes ex

presiones:

AR) _ Maka¥n(mxa)Yn(mxa) = mpaVn(mua)Va(moxa) - o)
Moy Xn(maxy)Wh(muxe) — mupo ) (maxy)Wa(mixy)

(2) _ ma i1 Yn(myxa) Wy (maxa) — mupo Yn(maxa) Yn(mixi) (13)
Moy X (m2x1) Wa(mixi) — mipla Xn(maxi mixi)’
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2.3 Coeficientes para el campo esparcido fuera de
la nanoparticula (en la matriz)

@ Para el caso de la Gltima capa, Esg + Ejg = Exo y Hsg + Hig = Hog, se
obtienen las siguientes expresiones:

qun(Xz)[%(sz) AP th(maxz) ] —maptyp(x2) {\Vn (maxg)-AS Xn(mzxz)] (14)

)

an=
Mzén(xz)[%(m2X2)—An Zn(max2) ]—mzﬂén(&) Vn(max2) An Xn(’ﬂzXz)}

_m2l»“I/n(X2){W (m2x2)— 8?2 )Xn(mzxz } —H2Wh(x2 [Vn myxa)— Bn Xn(mzxz)]
v

(15)

n=

mauln(x2) | Wn(maxz)— Bg )xn(M2X2 } —H28h(x2) [Wn (m2x2)— n Xn(mzxz)]
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2.4 Secciones Transversales

@ Las secciones de esparcimiento, absorcién y extincién estan dadas por
las siguiente ecuaciones

A{ (]
Cocat = 53, (2n+1) (Janl* +B4[?), (16)
n=1
C —A—i2+1R{+b} (17)
ext — 2 = n €14an
Cabs = Cext_Cscat- (18)
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3. Funcién dieléctrica de los metales Au & Ag
3.1 Funcién dieléctrica del Au
3.2 Funcién dieléctrica del Ag
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3.1 Funcion dieléctrica del Au

@ La funcién dieléctrica esta definida como

e=¢g(0)+ie(w)

A [nm)

19386 92589 608.19 45281 360.67 299.69 256.34 22395 198.83

a) o

b) 25

A [nm]

(19)

1,938.6 925.89 608.19 452.81 360.67 299.69 256.34 223.95 198.83

-

€1
\ |
e

20

pory

w»“,“"

hw [eV]

1

hw [eVA]

Figura 7: a) Gréfica de la parte real de la funcién dieléctrica del Au en funcién de la frecuencia (escala de abajo) y de
la longitud de onda (escala de arriba). b) Grafica de la parte imaginaria de la funcién dieléctrica del Au en funcién de la
frecuencia (escala de abajo) y de la longitud de onda (escala de arriba). Los puntos representan datos experimentales
de Johnson y Christy [3], la linea que representa una interpolacién generada a partir de los datos.

[3] P. B., Johnson and R. W. Christy, Optical Constants of the Noble Metals, Phys. Rev. B (1972), 12, 4370-4379.

DOI: 10.1103/PhysRevB.6.4370.
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3.2 Funcién dieléctrica del Ag

A [nm)] A [nm]
1938.6 025,89 608.19 45281 360.67 299.60 256.34 223.95 198.83 10386 925.80 608.19 452.81 360.67 299.60 25634 223.95 198.83

b) 7

A =

-150

1 /
200 0 \""""“'“««...o‘-/‘

hw [eV] hw [eVA]

Figura 8: a) Grafica de la parte real de la funcién dieléctrica del Ag en funcién de la frecuencia (escala de abajo) y de
la longitud de onda (escala de arriba). b) Grafica de la parte imaginaria de la funcién dieléctrica del Ag en funcién de la
frecuencia (escala de abajo) y de la longitud de onda (escala de arriba). Los puntos representan datos experimentales
de Johnson y Christy [3], la linea que representa una interpolacién generada a partir de los datos.

[3] P. B., Johnson and R. W. Christy, Optical Constants of the Noble Metals, Phys. Rev. B (1972), 12, 4370-4379.
DOI: 10.1103/PhysRevB.6.4370.
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4. Funcién dieléctrica de los materiales Ni & Fe3O4
4.1 Funcién dieléctrica del Ni

4.2 Funcién dieléctrica del Fe3O4
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4.1 Funcién dieléctrica del Ni

A [nm) A [nm]
2,4814  729.8: 427.83 30261 234.09 190.88 161.1 139.40 1,9386 674.29 408.12 29262 228.07 186.85 158.25 137.25
a) A b) ,*\
[
I \ ;‘ \
150
- A
N ||
%) © |
- \ / 100 /‘ \
- v \
| - 4
0 1 3 5 7 9 10 0 1 3 4 5 7 9 10
hw [eV] hw[eV]

Figura 9: a) Gréafica de la parte real de la funcién dieléctrica del Ni en funcién de la frecuencia (escala de abajo) y de
la longitud de onda (escala de arriba). b) Grafica de la parte imaginaria de la funcién dieléctrica del Ni en funcién de la
frecuencia (escala de abajo) y de la longitud de onda (escala de arriba). Los puntos representan datos experimentales
de Werner et. al. [4], la linea que representa una interpolacién generada a partir de los datos.

[4] W.S.M. Werner, K. Gl I
DOI: 10.1063/1.3243762.

ig, and C. Amk

h-Draxl, J. Phys. Chem. Ref. Data 38, 1013 (2009).
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4.2 Funcién dieléctrica del Fe30,

A [nm] A [nm)]
2481.4 1,0339 653.00 477.19 37597 310.17 263.98 229.76 19386 92580 608.19 45281 360.67 29960 256.34 22395
a) b) 60
50
40
& & 20
20
20

I | N

0 6 0 1 2 4 6

hw[eV] hw [eV]

Figura 10: a) Grafica de la parte real de la funcién dieléctrica del Fe3 O4 en funcién de la frecuencia (escala de abajo)
y de la longitud de onda (escala de arriba). b) Grafica de la parte imaginaria de la funcién dieléctrica del Fe3O4 en
funcién de la frecuencia (escala de abajo) y de la longitud de onda (escala de arriba). Los puntos representan datos
experimentales de Querry [5], la linea que representa una interpolacién generada a partir de los datos.

[5] M. R. Querry, Optical Constants, Report No. AD-A158-623, University of Missouri (1985).
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5. Resultados para sistemas metal/metal.

5.1 Nanoparticula Au/Au

5.2 Comparacién de resultados para una nanoparticula tipo Au/Ag

5.3 Comparacién de resultados para una nanoparticula tipo Agua/Au vs.
Au

5.4 Nanoparticula Au/Ag

5.5 "Skin depth" de una nanoparticula Au

5.6 Nanoparticula Au/Ni

5.7 Nanoparticula Au/Ni

5.8 Nanoparticula Ni/Au

5.9 Nanoparticula Ni/Au

5.10 Nanoparticula Au/Ni vs Ni/Au

5.11 Nanoparticula Au/Fe304

5.12 Nanoparticula Au/Fe304
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5.13 Nanoparticula Fe3Os/Au
5.14 Nanoparticula Fe304/Au
5.15 Nanoparticula Au/Fe304 vs Ni/Fe304
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5.1 Test I: nanoparticula Au/Au

A [nm) A [nm]
19386 92580 60819 45281 36067 29960 25634 22395 198.83 19386 02580 60819 45281 360.67 29960 25634 22395 19883
a) b)
2,500 2,500 ]
= cht. """ cht >
— - y
2,000 abs A 2,000 Cabs
scat / Ccat /
1 /, 1,
% : %
£ 1,000 - RSPy AN -y
b =20
500 500 a=15
G 7 G
hw [eV] hw[eV]

Figura 11: a) Esta grafica presenta los resultados obtenidos al calcular los coeficientes de extincién (Cext), absorcién
(C,ps) Y esparcimiento (Cscat), para una nanoparticula de Au con radio a=20. b) Esta grafica presenta los resultados
obtenidos al calcular los coeficientes Cext, Cobs Y Cscat, para una nanoparticula de tipo Au/Au, donde el radio del
nucleo es igual a a=15 y el radio de la capa es igual a b=20.
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5.2 Test Il: comparaciéon de resultados Au/Ag

A [nm] A[nm]
19386 92589 608.19 452.81 360.67 299.69 256.34 22395 198.83 1,9386 92589 60819 452.81 360.67 299.69 256.34 22395 198.83
a) - - s b) 4,000 - -
""" Teorfa de Mie i v —— Teorfa de Mie v
4,000 , K a=15 , i a=15
—— Garcfa de Abajo b =20 — Garcia de Abajo b =20
3,000
3, \
&7 a7 -
3 / l - g%
£, 2 £
3 / ]
S S, y
| | _J
. of =
5 6 2 4
hw [eV] A )] hw[eV]
1,938.6 92589 608.19 45281 360.67 299.69 256.34 22395 198.83
<) 400 ~ N d
"""" Teorfa de Mie
— Garcia de Abajo
300
-
g
=
§
()
/,
[y I

7
hw [eV]

Figura 12: a) Coeficiente de extincién. b) Coeficiente de absorcién. c) Coeficiente de esparcimiento. NP de Au/Ag
de radio interior a=15 nm y radio exterior b =20 nm. [6]

[6] http://garciadeabajos-group.icfo.es
5 de abril de 2
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5.3 Test Ill: Nanoparticula con sistema Agua/Au
vs. Au

A [nm] A [nm]
19386 92589 60819 45281 360.67 29960 25634 22395 198.83 19386 92580 60819 45281 36067 29960 25634 22395 19883
a) e b) =
30000 Grosor de la capa, N 20000 a =50
25,000
15,000 N
20,000 /
T %
g 10,000
5 15000 £
= 2 —
Frooo & _— ——
5000
5,000
e
——
0 0
A [nm] hw eV

19386 92589 60819 45281 360.67 29969 25634 22395 198.83

i

Grosor dc In capa]
12,000} | b afnm]

10,000

8,000 /

6,000

Cucat [rm?]

4,000

2,000

hw [eV]
Figura 13: a) Coeficiente de extincién. b) Coeficiente de absorcién. c) Coeficiente de esparcimiento.
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5.4 Nanoparticula con sistema Au/Ag

A [nm] A [nm]
1,938.6 92589 608.19 452.81 360.67 29969 25634 223.95 198.83 1,938.6 92589 608.19 452.81 360.67 299.69 256.34 223.95 198.83
a) b) H
§
1
1,000f-] -+ Coxt N I Cloxt, I
. i
— - It
- abs abs | =20
Cscat 15 - Cscat
a=15
— Vi 0
& &
1S P g
g P
£ N\ = £
5,
200
o 0
3 4
hw [eV
[eV] A [nm]
19386 92589 608.19 452.81 360.67 299.69 256.34 22395 198.83
<)
4,000
3,000
=
g2
£
1,000
0
-

7
hw [eV]
Figura 14: a) Nanoparticula de Au. b) Nanoparticula de Ag. c) Nanoparticula tipo Au/Ag de radio interior a4, = 15

nm y radio exterior by, =20 nm.
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5.5 "Skin depth" de una

A [nm)

) 30,000

1,938.6 92589 608.19 45281 360.67 299.69 256.34 22395 198.83

25,000

a 50

Global: i depth of gold (nm)

nanoparticula Au

20,000

g 15000
£

& 10,000

C.

5,000

0

g

55
Wavelength (m)

Figura 15: a) Coeficientes de extincién de una NP de Au. b) Skin depth de una nanoparticula de Au..
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5.6 Nanoparticula con sistema Au/Ni

A[nm] A [nm]
10386 02589 60819 45281 360.67 299.60 25634 22395 19883 24814 72082 427.83 30261 234.09
a) i b)
8,000 e
/ —
7.000 / 10,000 7
/ /
/
6 8,000 .
/
— 5,000 - //'
5 g 600 ;
£ £ /
% 3,000 3 400
© a =30 ©
2,000
2,00
1,000
0 = 0 % 5
A [nm] hw[eV]
1938.6 67420 408.12_292.62 228.07

186.85 158.26 137.25

Grosor de la capa
b—alnm]
e 10

20
~ 30
40

a =10
T2 3 4 5 6
hw eV

Figura 16: a) Coeficiente de extincién de una NP de Au. b) Coeficiente de extincién de una NP de Ni. c)
Nanoparticula tipo Au/Ni de radio interior a4, =10 nm y grosor de la capa igual a Ar = 10, 20, 30, 40 nm

7 8 9 10
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5.6 Nanoparticula con sistema Au/Ni

A [nm] A [nm]
24814 72082 427.83 30261 234.09 190.88 16113 139.40 1,938.6 67420 408.12 292.62 228.07 18685 158.25 137.25
) 60,000 )
80,000
50,000 70000
40,000 60,000
— __ 50000
& &
& 30,000 &
B3 5 40000
20000 <& 30000 Trowor & T capa
Grosor r!v jbyl”r’apa 20,000 “ hiruu'
10,000 o 20
X 10,000 —
3 - )
0 40 0 a =50
T 3 4 5 6 7 8 98 10 T 3 4 5 78 9 10
hw [eV] hweV]

Figura 17: a), b) Nanoparticula tipo Au/Ni de radio interior ay, = 30 y 50 nm, respectivamente, con grosor de capa
igual a Ar = 10, 20, 30, 40 nm.
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5.7 Nanoparticula con sistema Ni/Au

A[nm] A[nm]
24814 72982 427.83 30261 234.09 1938.6 02589 60819 452.81 360.67 29960 25634 22395 198.83
a) b,
) o ) 6,000 —
10,000 7,000
/ /.
8,000 / & /,/
. 5000 s
B B ’
& 6000 - £, /
£ a=30 £
% %
5 4,000 % 3,000
© | a =30
/ 2,000 /'
2,000
/ 1,000 /
0 b - L
hw [eV] A [nm] hw[eV]
10386 674.20 408.12 29262 228.07 18685 15825 13725
) 30,000 Gror G cam
25,000
20,000
15,000
L‘)ﬁ 10,000
5,000
0
T2 3 4 5 CREET

hw [eV]
Figura 18: a) Coeficiente de extincién de una NP de Ni. b) Coeficiente de extincién de una NP de Au. c)
Nanoparticula tipo Ni/Au de radio interior ay; =10 nm y grosor de la capa igual a Ar = 10, 20, 30, 40 nm.
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5.7 Nanoparticula con sistema Ni/Au

A [nm)] A [nm]
19386 67420 408.12 20262 228.07 186.85 15825  137.25 1938.6  674.20 40812 29262  228.07 _ 186.85  158.2!
d) 80,000 !N S E L ) 120,000 Grosor de T capa
! :
70,000 A
I \ 2 100,000
60,000 | I
| 10
50,000 / 80,000
— | —
40000 \.\ " 60,000
S IS
< 30,000 -
5 T % 40,000
© 20000 = ©
10000 20,000
o o ai= 50
1 3 4 5 7 9 1 3 4 5 6 8
hw [eV] hw[eV]

Figura 19: a), b) Nanoparticula tipo Ni/Au de radio interior ap; = 30 y 50 nm, respectivamente, con grosor de capa
igual a Ar = 10, 20, 30, 40 nm.
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5.8 Nanoparticula con sistema Au/Ni vs Ni/Au

10 20 30 40 0 20 30 40
Ar=b—alnm| Ar=b-anm|

Figura 20: a) Coeficientes de extincién para { =1 (dipolar) de una NP tipo Au/Ni. b) Coeficientes de extincién para
(=1 (dipolar) de una NP tipo Ni/Au.
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5.9 Nanoparticula con sistema Au/Fe304
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Figura 21: a) Coeficiente de extincién de una NP de Au. b) Coeficiente de extincién de una NP de Fe3 04

(magnetita). c) Nanoparticula tipo Au/Fe3z O4 de radio interior ay, =10 nm y grosor de la capa igual a Ar = 10, 20,

30, 40 nm.
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5.9 Nanoparticula con sistema Au/Fe30,

A [nm)] A [nm]
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Figura 22: a), b) Nanoparticula tipo Au/Fez O4 de radio interior a4, = 30 y 50 nm, respectivamente, con grosor de
capa igual a Ar = 10, 20, 30, 40 nm.
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5.10 Nanoparticula con sistema Fe30,/Au

A [nm] A[nm]
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Figura 23: a) Coeficiente de extincién de una NP de Fe3O4. b) Coeficiente de extincién de una NP de Au. c)
Nanoparticula tipo Ni/Au de radio interior 3Fe304 =10 nm y grosor de la capa igual a Ar = 10, 20, 30, 40 nm.
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5.10 Nanoparticula con sistema Fe30;/Au
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Figura 24: a), b) Nanoparticula tipo Fe3 O4/Au de radio interior AFe304 = 30 y 50 nm, respectivamente, con grosor
de capa igual a Ar = 10, 20, 30, 40 nm.

Miguel Garcia (UNAM) Nanoshell



5.11 Nanoparticula con sistema Au/Fe30; vs
Fe304/Au

a

hw [eV]

30 40

20 30 2 10 20
Ar=b-alnm] Ar=b—alnm]

Figura 25: a) Coeficientes de extincién para { =1 (dipolar) de una NP tipo Fe3Os/Au. b) Coeficientes de extincién
para { =1 (dipolar) de una NP tipo Au/Fe3O4.
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6. Futuro trabajo

Miguel Garcia (UNAM) Nanoshell 5 de abril de 2018



6. Nanoelipsoides tipo core/shell

@ Deformar el sistema anterior, obteniendo un nuevo sistema de nanoe-
lipsoides, tipo core/shell, para asi ganar sensibilidad dependiendo de la

direccion de la particula.

Campo Esparcido EiH) \ / (Bucat, Hecat)
(Eucat, Hacat)

Campo Incidente
(B H,)

\\

Figura 27: Elipsoide prolato.

Figura 26: Elipsoide oblato.
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