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Esta pesquisa foca na aplica¢ao do algoritmo Grey Wolf Optimizer (GWO) para o design
inverso de estruturas cristalinas fotonicas bidimensionais, com o objetivo primordial de ma-
ximizar a Banda Fotoénica Proibida (PBG) em configuragoes que utilizam carbeto de silicio
(SiC) e ar para os modos transversais elétricos e magnéticos de forma independente.

1 INTRODUCAO

Cristais fotonicos sao materiais com uma estrutura dielétrica organizada periodicamente em
escalas comparaveis ao comprimento de onda da luz, o que lhes permite controlar o movimento
dos fotons. Uma caracteristica crucial dessas estruturas é a Photonic Band Gap (PBG), uma
faixa de frequéncias na qual a propagacao da luz é completamente impedida. Essa propriedade
abre caminho para diversas aplicacoes em dispositivos como guias de onda, filtros 6pticos e
lasers.

O desafio de projetar cristais fotonicos com propriedades especificas, como uma PBG ma-
ximizada, configura-se como um problema complexo de design inverso, devido a necessidade
de ajustar miltiplos parametros, como a constante dielétrica, a geometria e a periodicidade,
e ao alto custo computacional envolvido na resolugao das Equacoes de Maxwell, que regem o
comportamento da luz nestes materiais.

Nesse cenario, algoritmos meta-heuristicos emergem como uma soluc¢ao particularmente
interessante, pois sao capazes de explorar eficientemente grandes espacgos de busca, por nao
dependerem do célculo de derivadas (sendo mais econdmicos computacionalmente) e por pos-
suirem mecanismos que ajudam a escapar de minimos locais. Além disso, o Teorema No Free
Lunch (NFL) destaca a importancia de selecionar algoritmos especificos para cada problema,
justificando a exploracao de novas aplicagoes para meta-heuristicas como o GWO.

O Grey Wolf Optimizer (GWO), desenvolvido por Mirjalili em 2014, é uma meta-heuristica
bioinspirada no comportamento de caga dos lobos cinzentos, emulando suas estratégias de
perseguicao, cerco e ataque para buscar um 6timo global no espaco de busca. A Figura 1
demonstra o fluxograma do algoritmo GWO implementado, explicitando o critério de parada
e atualizacao dos agentes de busca.

2 OBJETIVOS

O objetivo geral desta pesquisa foi o estudo e o desenvolvimento de codigos robustos e
eficientes baseados no GWO. Esses codigos foram aplicados na sintese de estruturas fotonicas



Geragéo e
(aplicada restrigoes) dos (| do nimero maximo de
Lobos Iniciais Lobos e Iteragoes.

Inicializagao dos vetores Célculo da Fungao
AaC ‘Objetiva via MEF dos
Lobos

lepiul

oedez)

~~
2 S 1.0-
Identificagdo dos R
Lobos o, Bed \(\\l 09—
§ 0.8
Atuali igai .
dos lobos Omegas € Mo € ? 0.7
v s 067
Atualizagio d = =y 0.5
A GoD J g i.f B4 7 S~ Etop
-
- 0.
¥ Exibir melhor Lobo 5 03 A E bottom
Célculo da Fungao FIM AN U9 S meE = e
Objetiva via MEF d — 1
Bobos i g 0.2
¥ ] S
" 5o dos | Incremento de LJ =] 01 TE mOdeS
Lobos . Bec E= Z 0.0

I' M1 K1 M2 K2 M3 K3 M4 K4 M5 K5 M6 K6

Figura 1: Fluxograma do algoritmo GWO Figura 2: Exemplo de diagrama de banda,
implementado, em fundo azul os processos de em destaque Etop e Ebottom utilizadas no
inicializacao e em fundo rosa os processos de calculo da fungao objetiva.

laco.

cristalinas com caracteristicas otimizadas de PBG para os modos transversais elétricos (TE) e
magnéticos (TM). Como objetivos especificos, serao realizadas simulagoes em Python e Matlab
com o uso do Método de Elementos Finitos para a solucao numérica para os modos TM e TE
com diferentes nimeros de agentes de busca e iteracoes méaximas. Por meio dessas, foram
coletados os dados de desempenho do algoritmo GWO na resolugao desse tipo de problema,
bem como as configuragoes de estruturas fotonicas cristalinas com largura de banda fotonica
maximizada proibida para os respectivos modos em cristais constituidos de SiC e ar.

3 METODOLOGIA

Primeiramente foi realizada a validacao preliminar do GWO em sua versao continua utili-
zando fungoes de teste (benchmark) para verificar seu funcionamento mais essencial do mesmo,
incluindo a exploragao aleatéria e a convergéncia em diferentes tipos de fungoes (unimodais e
multimodais, unidimensionais e multidimensionais).

Posteriormente, foi feita a adaptacao para problemas discretos gerando o Binary GWO
(BGWO), visto que a resolugao das Equagoes de Maxwell para definir a PBG de um cristal
fotonico é realizada de forma discreta pelo MEF. Essa adaptacao envolveu a utilizacao da
funcao Sigmoide para converter a posicao continua de um agente de busca em um valor discre-
tizado de bits. E, similarmente ao caso anterior, também foi validado com funcgoes de testes,
dessa vez discretas.

Por fim, integramos o0 BGWO (desenvolvido em Python) com o cédigo responsavel por
implementar o Método dos Elementos Finitos (codificado em um arquivo Matlab). O MEF
¢ uma técnica numérica eficaz para resolver as equagoes de Maxwell em dominios complexos,
permitindo o célculo das larguras de banda fotonica proibida. A fung¢ao objetivo retornada ao
GWO pelo célculo via MEF é a razao entre a largura de banda e a frequéncia central (gap-to-
midgap ratio), obtidos do diagrama de bandas do cristal fotonico, como pode ser observado
na Figura 2.

O codigo de MEF utilizado operava inicialmente com uma grade de 100 bits (10 por 10),



foi posteriormente modificado para uma resolugao superior de 400 bits (20 por 20). Cada bit
(par de triangulos) corresponde a um elemento finito na célula unitéaria do cristal foténico
bidimensional, que podia ser preenchido com SiC (bit 1) ou ar (bit 0). A figura 3 mostra
um exemplo de malha 3 por 3, com as células escuras sendo preenchidas de SIC, nota-se a
conversao da estrutura bidimensional para uma sequéncia de bits.

Assim, foram conduzidas diversas otimizagoes para os modos TE e TM modificando-se o
nimero méaximo de iteragdes e o namero de lobos (agentes de busca). A primeira geragao de
lobos de todas as simulagoes foi gerada aleatoriamente, mas com regras de construcao inicial
que visavam acelerar a convergéncia do algoritmo, como evitar material na borda da grade e
gerar blocos conectados do mesmo material. A Figura 4 demonstra a integracao entre GWO
e MEF juntamente com alguns dos melhores resultados obtidos no processo de otimizagao
para o modo TE. Uma vez completa a bateria de simulagoes para o MEF de 100 bits foi
realizado um refinamento da malha para o modo TM, buscando verificar possiveis melhorias
na precisao geométrica. Os resultados da malha inicial e refinada, e suas respectivas analises
serao discutidos a seguir.

Figura 3: Conversao espacial-binéaria exemplificada para uma malha de 9 bits. Fonte: Gilliard
N.Malheiros Silveira (2023).
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Figura 4: Diagrama de blocos com lobos alfas de algumas iteracoes, em fundo azul temos o
processo de inicializac¢ao e em fundo vermelho os lobos referentes ao processo de lago (no modo

TE).

4 RESULTADOS E DISCUSSAO

Foi observado que a relagao entre o niimero de agentes de busca e o tempo de execucao é
linear. Similarmente, a relacao entre o niimero de iteragoes maximas e o tempo de execucao
também é linear, porém 10 vezes menos custosa do que adicionar um agente de busca. A
relagao do valor de fungao objetivas para ambos os parametros é aparentemente logaritmica,
com rapido crescimento inicial seguido de estabilizacao. Ademais, o formato das curvas de
convergéncia para as fungoes de benchmark fornece um padrao que nos permite inferir a quali-
dade da convergéncia para as simulacoes realizadas, demonstrando a saturagao computacional
para a mesma.

Os resultados das simulagoes foram promissores, particularmente para o modo TM, uma
estrutura otimizada (presente na Figura 5) com uma PBG de 34,33% foi obtida, juntamente
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com as curvas de convergéncia para o nimero maximo de Iteragdes (Figura 7) e Lobos (Figura
8). O valor de PBG encontrado para este modo supera os resultados anteriores da literatura,
que correspondem a 33,94%.

Figura 5: Estrutura otimizada encon- Figura 6: Estrutura otimizada encon-
trada para o cristal fotonico de SiC trada para o cristal fotonico de SiC
(em azul) e ar (em branco) no modo (em azul) e ar (em branco) no modo
TM. TE.

Para o modo TE, cujas curvas de convergéncia para niimero maximo de Iteragoes e Lobos
estao presentes nas Figuras 9 e 10, respectivamente. O cristal foténico otimizado encontrado
para o modo TE, visivel na Figura 6, apresentou uma PBG de aproximadamente 33%. Em-
bora nao tenha sido encontrado um valor comparativo direto na literatura revisada para este
modo, as curvas de convergéncia (Figuras 9 e 10,) mostraram uma estabilizagdo muito ra-
pida, sugerindo que o valor maximo encontrado pode estar proximo da solugao global para a
combinacao de materiais SiC-ar.

Um refinamento inicial da malha do MEF, passando de 100 bits (10x10) para 400 bits
(20x20) no modo TM, resultou em uma melhoria da PBG para 34,79%. Contudo, essa melho-
ria veio acompanhada de um aumento de 40% no custo computacional, elevando o tempo de
execucao de 3356 para 4714 minutos no caso mais custoso. A estabilizacao dos valores com o
aumento de iteragoes e agentes de busca no modo TM refinado indica uma saturagao e esgota-
mento do potencial computacional para essa malha, sugerindo que uma resolucao ainda maior
da malha do MEF poderia gerar resultados mais precisos, mas com custo computacional ainda
maior. Visualmente, o refinamento da malha também levou a um notavel arredondamento no
formato do cristal foténico otimizado.
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Figura 7: Curva de convergéncia relacio-  Figura 8: Curva de convergéncia relacio-

nando o namero de iteragoes maximas e o  nando o numero de agentes de busca (lobos) e
valor de Fungao Objetiva atingida no modo o valor de Fungao Objetiva atingida no modo
TM. ™
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nando o namero de iteragoes maximas e o  nando o numero de agentes de busca (lobos) e
valor de Funcao Objetiva atingida no modo o valor de Fungao Objetiva atingido no modo
TE. TE.

5 CONCLUSAO

Dessa forma, foi realizado um estudo envolvendo a implementacao do algoritmo GWO para
o design inverso de cristais fotonicos de largura de PBG otimizada. Os resultados obtidos
indicam uma relagao inversa entre o niimero de iteracoes necessarias e o niimero de lobos para
atingir um dado valor da fungao objetivo, pois mais lobos permitem uma exploracao mais
intensa do espaco e, consequentemente, a saturagao mais rapida da fungao objetivo.

As simulagoes para o modo TM geraram estruturas cujas propriedades foténicas desejadas
sao melhores que as encontradas na literatura atual.

Quanto ao modo TE, mesmo havendo poucas informagoes numéricas na literatura traba-
lhada, é es- perado que o resultado encontrado esteja proximo ao limite para a combinacao de
materiais SiC-ar, visto que apresenta uma curva de convergéncia mais veloz que a do modo
TM.

Por fim, possiveis melhorias no método atualmente implementado sao: o aumento da
resolucao do ntmero de bits no cédigo do codigo de MEF, podendo gerar resultados mais
precisos para ambos os modos, embora com maior custo computacional.
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