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1 Introducao

Os cristais fotonicos sao meios 6pticos cujas propriedades dependem periodicamente
das coordenadas espaciais. As functes de Bloch representam modos de propagacao de
ondas monocromaticas no cristal e dependem da posicao e, periodicamente, do vetor de
onda. Seus coeficientes de Fourier dependem das coordenadas e sdo as fungoes de Wan-
nier. Estas formam uma base de fungoes ortogonais localizadas para o espago vetorial
das fungoes de Bloch. As melhores fungoes de Wannier apresentam varidncia minima. A
otimizagao para cristais com simetria de inversao foi reportada por Romano et al. [3]. O
objetivo deste trabalho é estender os métodos para tratar cristais sem simetria de inversao.

2 Conceitos, Métodos e Resultados

O cristal fotonico sem simetria de inversao investigado neste trabalho tem célula
unitaria ABC, como mostra a Figura 1(a). Ele possui parametros definidos na Figura
2(a) da referéncia [4], com periodo a = 235 nm. Desenvolvemos a teoria sobre fungoes de
Wannier sem simetria de inversao com base na referéncia [1].

As fungbes de Wannier sdo os coeficientes de Fourier das func¢oes de Bloch:

hi(z) =Y wn(z) e*me. (1)

nez

Sendo que wy,(z) = wo(z — na), basta minimizar a variancia o2 de w(z) = wo(2).

O método tem duas etapas: (1) calcular hy(z) para obter w(z) [para que w(z) seja
melhor localizada, hy(z) dever ser tdo suave quanto possivel|, (2) achar ¢(k) real, com
¢(k + 27/a) = ¢(k) = ¢(—k), que minimize a variancia 6% de w(z). Esta dltima cor-

responde a hy(z) = exp[i¢(k)]hi(z). A otimizacio do funcional 52[¢] é um problema do
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Figura 1: (a) Bandas de frequéncia w (curvas em azul) e gaps (faixas verdes). O inset
ilustra duas células unitdrias do cristal. (b) Funcdo de Wannier da segunda banda, na
etapa (1) (azul), e fungdo de Wannier com méxima localizagao, na etapa (2) (vermelho).
O inset mostra a forma otimizada da funcao ¢(k).

Célculo Variacional [1,2] e leva & EDO linear de segunda ordem ¢”(k) = X'(k), sendo
X (k) real, com X(k+ 27/a) = X (k) = X(—k), obtida mediante integral contendo hy(z).

As fungoes de Wannier calculadas s@o mostradas na Figura 1(b). Numericamente,
obtivemos o desvio padrao o ~ 168.43 nm, na etapa (1), e & ~ 136.024 nm, na etapa (2).
O resultado para & estd em bom acordo com a previsao tedrica min(o) ~ 135.619 nm.
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