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RESUMEN

Se han utilizado diferentes criterios para disenar la reflectividad omnidireccional en
diferentes rangos y regiones de los espectros electromagnéticos con el fin de sintetizar
un reflector omnidireccional multicapa totalmente dieléctrico. Debido a la facilidad de
fabricaciéon y al proceso econémicamente mas viable, el interés en aplicar las propiedades
6pticas de nanoestructuras de silicio poroso (SP) multicapa en dispositivos épticos ha
aumentado notablemente en las tltimas décadas. Ademas del desarrollo de diferentes
procesos de sintesis de SP, se han propuesto varias técnicas para calcular las propiedades
Opticas de estructuras de SP. El SP se ha considerado un material muy versétil no solo
debido a la variedad de estructuras foténicas unidimensionales que se pueden fabricar,
sino también debido a sus aplicaciones como sensores. Incluso las estructuras fotonicas
bidimensionales, por ejemplo, membranas porosas o microestructuras como pilares, se
han sintetizado a partir de SP. En los tltimos anos también se han propuesto estructuras
tridimensionales basadas en SP.

En el presente trabajo se presenta el estudio tedrico y experimental de las propiedades
Opticas reflectivas de algunas estructuras foténicas de SP unidimensional. Durante el
estudio tedrico, la reflectancia de las estructuras se maximiza utilizando minuit (soft-
ware de optimizacién). Las estructuras se disenan mediante dos técnicas: estructuras
tipo chirped y espejos de Bragg apilados. Las estructuras de tipo chirped son espejos
dispersivos de tipo Bragg con una variacion espacial de la longitud de onda de diseno
(Xo); esto sugiere que la variacién espacial estd modulada por alguna funcién. La re-
flectancia de las estructuras se calcula en dos rangos del espectro electromagnético: la
primera regién de 350 a 1400 nm y la segunda de 400 a 3000 nm en el rango angu-
lar de 0° a 90°. En la ultima técnica, las estructuras se forman apilando espejos de
Bragg sintonizados con diferentes A\g. En este caso, el A\g del j-ésimo espejo es menor
que el del siguiente. Para cada espejo se obtiene la banda de propagacién prohibida
de cada espejo y se consigue la superposicién 6ptima de dos bandas consecutivas que
maximizan la reflectancia de la estructura. Los calculos de reflectancia se obtienen para
luz no polarizada. Ademads, la aproximacién de medios efectiva de Bruggeman se ha
utilizado para calcular el indice de refraccién de las capas de SP. Posteriormente, se
sintetizan las estructuras fotonicas con la maxima reflectancia y el menor espesor fisico.
La sintesis electroquimica de estructuras multicapa con parametros 6éptimos se lleva a
cabo en obleas de silicio cristalino tipo p. La medicion de las propiedades opticas va
seguida de la comparacion de los espectros de reflectancia con los espectros calculados
en diferentes angulos de incidencia. En otras palabras, se disenaron, sintetizaron y car-
acterizaron algunas estructuras omnidireccionales optimizadas con menos de 100 pares
de capas. Dos de ellos tienen un ancho de banda omnidireccional de alrededor de 1800
nm, ubicado en la regién del infrarrojo cercano.

Ademas, se presenta el andlisis tedrico y experimental de estructuras foténicas
chirped (SP) totalmente oxidadas. El andlisis se realizé de 250 a 1400 nm, en el rango
angular de 0° a 90°. En este caso, se sintetizaron y caracterizaron dos estructuras cuasi-
omnidireccionales. La primera estructura refleja (R > 90%) de 385 a 1140 nm, en un
rango espectral de 0° a 45°; mientras que el segundo refleja de 430 a 1260 nm.
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Por otro lado, la estructura de bandas en cristales fotonicos 2D compuestos por
dieléctricos o que incluyen un metamaterial dispersivo con inclusiones cilindricas que
presentan superficies rugosas se calcula mediante el método de ecuacion integral. Se
encontrd que para los cristales fotonicos puramente dieléctricos con una rugosidad rel-
ativamente pequena (en comparacién con la longitud de onda), las estructuras de las
bandas no muestran cambios en comparacion con las asociadas con los cristales fotonicos
que tienen superficies lisas. Sin embargo, cuando se incluye un material dispersivo
izquierdo en la red, las estructuras de las bandas se ven fuertemente afectadas bajo las
polarizaciones TE y TM a medida que emergen nuevos espacios de bandas de fotones.
Ademas, los espacios de banda que aparecen en el caso de superficies lisas cambian de
posicion, haciéndose mas estrechos o generando mas espacios de banda en la misma
region.

Palabras clave: Silicio poroso, espejo de Bragg, estructura foténica omnidirec-
cional, estructura de banda fotonica, Método de la Matriz de Transferencia y de la
Ecuacion Integral, reflectancia y transmitancia optimizadas.



ABSTRACT

Different criterion have been used for designing omnidirectional reflectivity over
different ranges and regions of the electromagnetic spectra in order to synthesize all-
dielectric multilayered omnidirectional reflector. Due to the ease of fabrication and
economically more viable process, an interest in applying the optical properties of mul-
tilayered porous silicon nanostructures in optical devices has increased notably in recent
decades. In addition, apart from the development of different porous silicon synthesis
processes, several techniques have been proposed for calculating the optical proper-
ties of porous silicon structures. Porous silicon has been considered a very versatile
material not only due to variety of one-dimensional photonic structures that can be
fabricated but also due to their applications as sensors. Even two-dimensional photonic
structures, for example porous membranes or pillar like Microstructures have been syn-
thesized from porous silicon. In recent years, three-dimensional structures based on
porous silicon have also been proposed.

In the present work, theoretical and experimental study of the reflective optical
properties for some one-dimensional porous silicon photonic structures has been pre-
sented. During the theoretical study, the reflectance of the structures is maximized
using minuit (optimization software). The structures are designed through two tech-
niques: chirped-type structures and stacking Bragg mirrors. Chirped-type structures
are Bragg-type dispersive mirrors with a spatial variation of the design wavelength (\o);
this suggests that the spatial variation is modulated by some function. The reflectance
of the structures is calculated in two ranges of the electromagnetic spectrum: the first
region from 350 to 1400 nm and the second from 400 to 3000 nm in the the angular
range from 0° to 90°. In the latter technique, the structures are formed by stacking
Bragg mirrors tuned to different A\g. In this case, the Ay of the j-th mirror is less
than that of the subsequent one. For each mirror, the forbidden propagation band of
each mirror is obtained and the optimal overlap of two consecutive bands is obtained
that maximize the reflectance of the structure. Reflectance calculations are obtained
for nonpolarized light. Furthermore, Bruggeman’s effective media approximation has
been used to calculate the refractive index of porous silicon layers. Subsequently, the
photonic structures with the maximum reflectance and the smallest physical thickness
are synthesized. The electrochemical synthesis of multilayered structures with opti-
mal parameters is carried out on p-type crystalline silicon wafers. The measurement
of the optical properties is followed by the comparison of the reflectance spectra with
the calculated spectra at different angles of incidence. In other words, some optimized
omnidirectional structures with less than 100 pairs of layers were designed, synthesized
and characterized. Two of them have an omnidirectional bandwidth of around 1800
nm, located in the near infrared region.

Additionally, the theoretical and experimental analysis of fully oxidized chirped
(porous silicon) photonic structures is presented. The analysis was performed from 250
to 1400 nm, in the angular range of 0° to 90°. In this case, two quasi-omnidirectional
structures were synthesized and characterized. The first structure reflects (R > 90%)
from 385 to 1140 nm, in a spectral range of 0° to 45°; while the second reflects from
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430 to 1260 nm.

On the other hand, the structure of the photon band in 2D photonic crystals com-
posed of dielectrics or that include a dispersive metamaterial with cylindrical inclusions
that present rough surfaces is calculated using the integral equation method. It was
found that for purely dielectric photonic crystals with relatively small roughness (com-
pared to wavelength), the band structures remain unperturbed compared to those asso-
ciated with photonic crystals having smooth surfaces. However, when a dispersive left
material is included in the lattice, the band structures are strongly affected under TE
and TM polarizations as new photon band spaces emerge. In addition, the band spaces
that appear in the case of smooth surfaces change their position, becoming narrower or
generating more band spaces in the same region.

Keywords: Porous silicon, Bragg mirror, omnidirectional photonic structure, pho-
tonic band gap, Transfer Matrix Method and the Integral Equation Method, optimized
reflectance and transmittance.
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“Para saber lo que es posible es necesario intentar lo imposible”

Que bonita frase, pero ayer tuve un sueno: Sonié que era un buen astronauta, también
soné que era un buen padre y un excelente esposo, que era un verdadero amigo y un
ciudadano completamente integro. Soné que cumplia todas mis creencias religiosas y

que era misericordioso con mi préjimo.

Al despertar descubri lo que ya sabia, que estoy mas cercas de ser un buen astronauta

que de todo lo demas.

. Pesimismo, fatalismo o melancolia? jNo!, es mi sencilla realidad. Lo que pasa es que
todos los dias soy consciente de mi verdad, de mis limitaciones y fracasos. No importa
cuanto me aprueben o celebren, soy yo el que convive conmigo mismo y mis buenas
intenciones no me enganan. Pero debo admitir que aunque sea una gran paradoja, es
justo esta latente realidad de lo que soy, la misma que me impulsa a cambiar. A
querer crecer, a luchar por mejorar, por ser bueno, aunque esto ultimo suene tonto y
me parezca imposible.

Si de casualidad alguien se siente asi como yo, feliz de estar vivo, pero triste por no
ser mejor, bueno entonces ya somos dos. Hay que seguir intentando, ser un poquito
mejor, intentar lo imposible y lograr por lo menos lo posible.
iGracias!

Adaptado de ”Lo imposible”

de Yokoi Kenji Diaz.
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Capitulo I

INTRODUCCION

La ciencia e ingenieria han sido parte esencial en el desarrollo industrial y tecnolégico
de nuestro planeta que gran parte de este desarrollo se ha originado a partir de la com-
prension de las propiedades de los materiales. En el siglo pasado, el deseo por controlar
los materiales aumenté hasta incluir sus propiedades eléctricas. Los avances en el estu-
dio de semiconductores han permitido manipular las propiedades de conductividad de
ciertos materiales; iniciando de este modo la revoluciéon que trajo consigo el transistor
en el campo de la electronica.

En las 1iltimas décadas ha surgido un nuevo campo de estudio denominado Fotonica.
El objetivo de este campo es llegar a controlar las propiedades 6pticas de los materiales.
Una extensa cantidad de desarrollos tecnolégicos pueden llegar a ser posibles si es
factible disenar materiales que respondan al campo electromagnético en un rango de
frecuencias deseado, reflejandose perfectamente, o permitiendo que se propaguen solo
en ciertas direcciones, o confinandolas en un volumen especifico. Por ejemplo, la fibra
optica ha revolucionado la industria de las telecomunicaciones. Asi, los materiales
foténicos revolucionaran atn mas esta drea de gran necesidad en la actualidad.

Por otra parte, la tendencia de los avances tecnoldgicos basados en el estado sélido



ha sido la miniaturizacién de los dispositivos eléctronicos. Un efecto de esta tendencia
lleva a la saturacion del limite fisico posible, en el cual, ya no permite incrementar
la densidad de componentes electronicos presentes, ni aumentar la velocidad de los
mismos. Por estas razones, los cientificos han desarrollado nuevas tecnologias basadas
en otras alternativas de mayor viabilidad. Los cristales foténicos (CF's), debido a sus
propiedades, prometen ser una opcion viable en cuanto a la capacidad y a la velocidad

de procesamiento de informacion en un determinado tiempo.

I.1. Caracteristicas de los CF's

Como se menciona anteriormente un CF es un material que presenta una modulacion
periédica del indice de refraccién cuyo propédsito es controlar el flujo de la luz a través
de su estructura mediante el fenémeno de difracciéon. Las alas de la mariposa, el ca-
parazon de los escarabajos, las plumas de los pavo reales y los opalos contienen una
microestructura peridédica natural responsable del color iridiscente. Estas estructuras
representan un cristal foténico natural. El interés de los cientificos en este tipo de mi-
croestructuras peridédicas los ha llevado a obtenerlas artificialmente, mediante técnicas
modernas que permiten micro-maquinar la materia en el régimen sub-micrométrico y
nanomeétrico.

Los pardametros que definen un CF, y que determinaran sus propiedades, son: la
geometria o estructura cristalina, la topologia, el contraste de indices de refraccion y la

fraccién de llenado.

e [Estructura cristalina. Se refiere a la forma en que se modula el indice de refraccion.
La modulacién puede ser en una (1D), dos (2D), o tres dimensiones (3D), como

se muestra en la fig. 1, segin los requerimientos practicos de interés.



Figura 1. Tipos de cristales foténicos y su presencia en la naturaleza: a) 1D, b) 2D, ¢) 3D,
d) piedra de 6palo, e) plumas del pavo real y f) caparazén de escarabajos.

e La topologia indica como se colocaran los centros dispersores (zonas de alto indice
de refraccién). Por ejemplo en un cristal foténico bidimensional (CEF2D), se
pueden tener cilindros de algin tipo de material sumergidos en aire o viceversa,

como en el caso de una placa dieléctrica con cilindros llenos de aire.

e FEl contraste de los indices de refraccion. Entre mas grande sea el contraste de los

indices, las propiedades foténicas seran mas notorias.

e La fraccion de llenado se define como el cociente entre el volumen o area de
los centros dispersores y el volumen o area total del sistema. Las propiedades
foténicas variaran con la fraccién de llenado para la misma estructura y la misma

topologia.

Un CF puede estar formado por diferentes tipos de materiales, como dieléctricos y/o
metales donde su indice de refraccién es positivo, o bien, metamateriales con indices de
refraccion negativo. Nuestro caso de interés son los dieléctricos, ya que las estructuras

foténicas bajo estudio se construyen en una oblea de silicio. Bajo esta consideracion,



los CFs tienen regiones con constantes dieléctricas altas y bajas que se repiten de
forma regular, las cuales afectan al campo electromagnético de la misma forma que
un potencial periddico en un semiconductor afecta el movimiento de los electrones,
definiendo bandas de energia permitidas y prohibidas (para un anédlisis méas detallado

ver la ref. (Joannopoulos et al., 2008)).

I.2. Estructuras fotonicas en 1D

Los CFs en 1D (a partir de aqui nos referiremos a ellos como estructuras foténicas 1D,
a menos que se indique lo contrario) presentan solamente periodicidad de la funcién
dieléctrica € en una direcciéon. En 1887, Lord Rayleigh empezé a estudiar sistemas 1D
formados mediante el apilamiento peridédico de multiples laminas dieléctricas, mostrando
que dichos sistemas poseen una banda foténica prohibida o un rango espectral de gran
reflexion en una dimensién (Rayleigh, 1888). Una variante de estos sistemas es una es-
tructura foténica compuesta por un nimero finito de capas. En estas capas se alternan
periddicamente el indice de refraccién, uno alto ny, y uno bajo n;, con sus correspondi-
entes espesores dj, v d; elegidos de modo que sus espesores 6pticos sean un cuarto de la
longitud de onda ngdy = nrdp = Ao/4 a una longitud de onda nominal )\y. Esto pro-
duce un espejo de Bragg que puede tener una banda omnidireccional (BOD) ancha si el
contraste ny/ny y el nimero de periodos son lo suficientemente grandes. Los espejos
con una BOD mas amplia pueden disenarse utilizando diferentes longitudes de onda
nominales para diferentes capas. Por ejemplo, una forma de obtener estas estructuras es
cambiar gradualmente el ancho de las capas en funcion de su profundidad, produciendo
estructuras de tipo chirped (Szip6cs and Kéhézi—Kis, 1997). Otra alternativa es apilar
varios espejos de Bragg, de tal manera que sus bandas de reflexién se superpongan

parcialmente entre si en el borde, dando como resultado una banda de alta reflexion



més ancha (Xifré-Pérez et al., 2009).

1.2.1. Técnicas de sintesis

Para obtener estructuras omnidireccionales (OD) que operan en el rango visible y/o
infrarrojo cercano (Vis-NIR) del espectro electromagnético se han utilizado diferentes

técnicas de fabricacion, tales como:

I Sol-gel. Este proceso envuelve la transicién de un sistema desde una fase liquida (sol)
hasta una fase sélida (gel) mediante reacciones quimicas de hidrélisis y conden-
sacion de los precursores metdlicos. Mediante esta tecnologia se obtienen mate-
riales cerdmicos basados en déxidos inorganicos (SiOg, TiOg, ZrOs, Al O3, etc.).
En soluciones no acuosas se define al término de sol como aquellos sistemas donde
la fase solida no contiene particulas mayores a 1 nm; y los geles, que se definen
como un sistema conformado por dos fases que contiene un sélido continuo y una
fase liquida. Si una molécula alcanza dimensiones macroscépicas de modo que se
extiende a través de la solucion, la sustancia se denomina gel. El proceso sol-gel
reemplaza las técnicas clasicas de fabricacion de materiales a altas temperaturas
por un proceso que se realiza a temperaturas menores y en el cual es posible for-
mar redes mediante polimerizacién de mondémeros a temperatura ambiente. Por
ejemplo, Chen et al. (Chen et al., 1999) report6 la fabricacién de una estructura
de TiO5/SiOq de 6 pares con una BOD aproximadamente de 70 nm en el rango

NIR, empleando esta técnica.

II La epitazia por haces moleculares es una técnica habitual en el crecimiento de he-
teroestructuras de semiconductores por la gran perfeccion cristalina que alcanza.

Los haces moleculares inciden sobre un sustrato y diversas reacciones quimicas



ocasionan la deposicién de monocapas sucesivas. Mediante el adecuado control
de las especies quimicas de los haces se puede variar la composicion de las capas
epitaxiales. Los requerimientos técnicos son elevados pues se exige un perfecto
control de la temperatura y vacio en la caAmara de crecimiento. Park et al. (Park
et al., 2003), utiliz6 esta técnica para hacer crecer una pila de cuatro pares de capas
de GaAs/AlAs, seguido de su conversién a capas de GaAs/Al,O por oxidacién
selectiva de las capas de AlAs, para obtener un OD con una banda de 710 a 950

nm.

IIT La técnica de deposicion por ewvaporacion térmica en vacio consiste en el calen-
tamiento hasta la evaporacién del material que se pretende depositar. El vapor
del material termina condensandose en forma de lamina delgada sobre la superficie
fria del substrato y las paredes de la cdmara de vacio. Normalmente la evapo-
racién se hace a presiones reducidas, del orden de 1076 0 10~° Torr, con objeto de
evitar la reaccién del vapor con la atmosfera ambiente. A estas presiones bajas, el
recorrido libre medio de los &tomos de vapor es del orden de las dimensiones de la
camara de vacio por lo que estas particulas viajan en linea recta desde la fuente
de evaporacion (crisol) hasta el substrato. Esto da lugar a fenémenos de “som-
breado” en piezas de 3D sobre todo en aquellas regiones no directamente accesibles
desde la fuente de evaporacion. Al mismo tiempo, en las técnicas de evaporacién
térmica la energia media de llegada de los atomos de vapor a la superficie del
substrato suele ser baja (del orden de décimas de eV) lo cual puede afectar seri-
amente la morfologia de las capas, resultando frecuentemente un material poroso
y poco adherente. Utilizando la evaporacion térmica y la centrifugacién, DeCorby
et al. (DeCorby et al., 2005), fabricé una estructura foténica con una BOD de

150 nm de ancho centrada en 1750 nm, mediante el acoplamiento de multiples



capas de vidrio de calcogenuro GeszAsisSess v polimero de poliamida.

IV La técnica de pulverizacion catodica se basa en el depdsito de capas delgadas,
mediante la aceleracion de los iones formados en un plasma que dirigidos hacia el
blanco mediante un campo eléctrico. El blanco se encuentra entre el 4&nodo (parte
superior) y el cdtodo (parte inferior de la cdmara de vacio). Sobre el blanco se
aplica un gran diferencial de potencial, provocando que los iones del gas golpeen
el blanco con energia suficiente para arrancar atomos de la superficie del disco
mediante una transferencia de momento. El proceso de pulverizacion catodica
por magnetron de radiofrecuencia es asistido por un campo magnético, el cual
tiene la funciéon de aumentar la ionizacion del gas del proceso y dirigir el material
pulverizado hacia la muestra donde se quiere depositar. Un ejemplo del uso de
estas dos técnicas, es la estructura fotdnica sintetizada por Jena et al. (Jena et al.,
2019) formada por capas de TiO5/SiOs y logré obtener una BOD de 592 a 668

nm.

Sin embargo, estas técnicas son caras y requieren equipos sofisticados y largos tiem-
pos de fabricacion. El uso de SP es una alternativa atractiva, ya que se puede fabricar
facilmente mediante grabado electroguimico de Si cristalino en un electrolito a base de
acido fluorhidrico, para obtener una nanoestructura esponjosa compuesta de Si y aire.
Modulando la corriente suministrada y su tiempo de aplicacién durante la reaccion
electroquimica, es posible obtener estructuras multicapa que permitan la fabricacion
de espejos OD (Xifré-Pérez et al., 2015; Bisi et al., 2000). Aunque los filtros épticos
(Estevez et al., 2009; Ariza-Flores et al., 2014) es la aplicacién mas comin de las sis-
temas de SP, también se han utilizado ampliamente como sensores quimicos (Ruminski
et al., 2011; Karthik et al., 2018), guias de ondas (Hussell and Ramaswamy, 1997) y

para el control de la fotoluminiscencia (Antunez et al., 2014). Recientemente, el es-



tudio de estructuras multicapa tipo chirped se ha incrementado debido a su posible
aplicacién como espejos de enfoque planos (Wu et al., 2021; Kozar et al., 2017; Cheng
and Staliunas, 2018).

Los filtros épticos dieléctricos basados en SP, los espejos cuasi OD y OD se han
estudiado ampliamente en diferentes regiones del espectro electromagnético, como el
ultravioleta (UV!) (Jimenez Vivanco et al., 2020), visible (Ariza-Flores et al., 2012),
e infrarrojo cercano (NIR?) (Bruyant et al., 2003). Sin embargo, para obtener el alto
indice de contraste de refraccion deseable, deben emplearse capas de alta porosidad,
lo que hace que las estructuras resultantes sean relativamente fragiles. Ademads, el
uso de alta porosidad hace inviable la fabricaciéon de grandes estructuras, con un gran
numero de capas. Por esta razén, en este trabajo estudiamos diferentes estrategias
para producir espejos multicapa con banda omnidireccional de alta reflectancia con un

grosor relativamente pequeno y contraste de indice de refraccion reducido.

1.3. Estructuras fotonicas en 2D

La estructura de los CF2Ds tiene asociada una funcion dieléctrica peridédica en dos
direcciones (x,y), mientras que en la otra (z) permanece constante. Estos cristales
pueden tener un gap foténico en el plano de propagacion z-y, donde no existen modos
permitidos (frecuencias del espectro electromagnético). Asi, si un haz de luz cumple
con el rango de frecuencias del gap e intenta propagarse dentro del plano, éste sera
reflejado.

La polarizacion de la luz tiene una contribuciéon importante en la presencia del

gap foténico en estos cristales. Al considerar un haz de luz que se propaga en un

'Por sus siglas en inglés, UltraViolet.

2Por sus siglas en inglés, Near-Infrared.



medio que es periédico en dos dimensiones, éste “observard” contrastes en el indice
de refraccion de acuerdo a la polarizacién con la que se propague dentro del medio.
Debido a este fenémeno, es conveniente separar la polarizacion en transversal eléctrica
TE (las componentes del campo electromagnético E,, H, y H, son diferentes de cero)
y transversal magnética TM (las componentes de campo H,, E, y E, son diferentes de

cero) para tener un mejor entendimiento del mecanismo de funcionamiento de los CFs.

1.3.1. Métodos de fabricacion

La investigacion relacionada con la obtencién y caracterizacién de CFs ha experimen-
tado una rapida progresion en los ultimos anos, debido al gran interés despertado en
diferentes ambitos de las telecomunicaciones y en las aplicaciones de ingenieria de dis-
positivos foténicos. Actualmente, existe un gran nimero de grupos de investigacion,
tanto tedricos como experimentales, que se dedican al andlisis, diseno, fabricacién y
caracterizacion de CFs, convirtiéndose en estos momentos en una de las ramas mas
estudiadas en el campo de la éptica y nanotecnologia.

En 1996 Thomas Krauss (Krauss et al., 1996) desarrollé un CF en dos dimensiones
en el que encontré un bandgap en la regién del infrarrojo cercano. Esto abrié el camino
a la fabricacién de CFs aprovechando los métodos empleados en la industria de los
semiconductores.

A continuacion se describen los métodos mas comunes empleados en la fabricacién

de CF2Ds (Krauss and De La Rue, 1999).

I. Litografia. Esta técnica se ha tomado de la industria micro-electrénica; sin em-
bargo, como en el caso de un CF las dimensiones de la red son muy pequenas
(periodicidad de 200-700 nm y con dimensiones de la inclusién que se repite pe-

riddicamente ~ 100 nm) no es posible utilizar la fotolitografia estdndar (Charlton
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III.

10

et al., 1997). La alternativa es utilizar la litografia por haz de electrones (EBL?).
Con este método se fabrican los CFs, que pueden ser empleados en aplicaciones

que utilizan frecuencias en el visible o en el infrarrojo cercano.

Eletroquimica. Método también conocido como “grabado anddico y crecimiento”
(Rowson et al., 1998). El tinico requerimiento para iniciar el proceso es algo de
discontinuidad en la superficie; una vez que el proceso da inicio, el tamano del poro
es determinado por la corriente electroquimica y no por el tamano de la irregu-
laridad en la superficie que inicia el proceso. Se han logrado relaciones de aspecto
(profundidad - didmetro de la inclusién) impresionantes con esta técnica en alu-
minio y en silicio. Con este método se han obtenido relaciones de aspecto >50:1
comparandose favorablemente con las relaciones <10:1 que son tipicos de “dry
etching”. El alto grado de regularidad alcanzable con el proceso electroquimico

sobrepasa las estructuras generadas por medios litograficos.

Ozxidacion vertical selectiva. Para fabricar un CF es necesario cambiar de forma
periddica espacialmente las propiedades épticas del material base, es por eso que se
perfora un patrén de orificios mediante diversas técnicas (Dallesasse et al., 1990).
De esta forma, se crea un alto contraste de indice de refraccién. Sin embargo,
la distribucion de orificios presentes en la superficie de la muestra dificulta el
deposito de espejos o contactos una vez grabada la estructura. La oxidacién
vertical selectiva mantiene la integridad fisica del material, produciendo una micro
estructura completamente sélida debido a que esta produce “columnas de éxido”,
que brindan un contraste de indice de refraccion, evitando la necesidad de perforar
el material. El problema de esta técnica es que la relacion de aspecto que pueden

alcanzarse es muy pequena (1:1); ademdas de tener muy altas probabilidades de

3Por sus siglas en inglés, Electron-Beam Lothography.
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generar micro-fracturas.

IV. Haz enfocado de iones. Un método muy 1til para la fabricacién de prototipos
répidos y modificacién de CFs, es el haz enfocado de iones (FIB*) (Nellen et al.,
2007). Este equipo permite hacer un micro-maquinado sin la necesidad de utilizar
mascaras o irregularidades en el material, como lo requieren alguno de los métodos
antes mencionados. Para fabricar CFs mediante FIB, sélo es necesario indicar al
equipo el patron donde debe erosionar el material y establecer los parametros de
erosion (Castillo-Gallardo, 2016; Murillo et al., 2019). Con este equipo es posible

hacer varias iteraciones en un mismo material de forma rapida.

1.3.2. Aplicaciones

Una de las propiedades dpticas de mayor interés en los CFs es el gap fotdnico, de-
bido a que las aplicaciones tecnoldgicas que se prevén dependen de la posicién y el
tamano de dicho gap en estas estructuras. Aunque actualmente la tecnologia no esta
tan desarrollada para la fabricacion en masa de estos materiales, existen una cantidad
considerable de aplicaciones opto-electronicas donde estas estructuras pueden ser uti-
lizadas (Yablonovitch et al., 1991; Englund et al., 2005; Assefa et al., 2006; Ju et al.,
2008; Bernier et al., 2008; Ebbesen et al., 1998). Algunas de las aplicaciones de estos

materiales son:

e Manejo de radiacion espontinea. FEsta caracteristica de los CFs juega un rol
importante en el diseno de fuentes de luz. En estas fuentes, los CFs con defectos
inducidos, forman resonadores que proveen una fuerte localizacion de la radiacion

dentro del defecto. Esta radiacion puede ser monocromatica o policromaética, i.e.

4Por sus siglas en inglés, Focused Ion Beam.



12

puede ser utilizada para manejo y mejoras de las caracteristicas de laseres y de

LEDs®.

e Guias de onda fotonicas. Se representan por defectos lineales de las estructuras
periédicas en los CFs. Dichos defectos son capaces de guiar ondas dentro de
un amplio rango de longitudes de onda. Una caracteristica tunica de las guias
de onda basadas en CFs es la capacidad de formar dobleces en la direcciéon de
propagacién de la radiacion a un angulo de 90° e incluso mayores, alcanzando una

transmitancia mayor al 98%.

e Manejo de dispersion. Una propiedad de dispersién unica de los CFs permite

utilizarlos como super prismas, super lentes, multiplexores y demultiplexores.

e Fibras micro-estructuradas. Estas fibras épticas consisten en CFs de tamano
finito con uno o muchos defectos introducidos en el centro. Existen dos tipos de
fibras micro-estructuradas. Las primeras funcionan bajo el principio de reflexién
total interna. Estas fibras son tipicamente monomodo. Mientras que, el segundo
tipo, se basa en la localizacién de la radiacién dentro del defecto debido a un
bandgap foténico que cubre un rango de frecuencias dado. Estas ultimas son

fibras multimodo.

e Luz lenta. Esta aplicacion emplea la habilidad de los CFs para inducir ultra-baja
velocidad a longitudes de onda especificas. Los dispositivos basados en el efecto
de luz lenta pueden ser utilizados como enrutadores foténicos en redes dpticas

transparentes, micro-laseres y lineas de retraso optico.

e FElementos no lineales. El uso de materiales no lineales en CF's pueden ser utiliza-

dos para almacenamiento de informacién. Esto debido a que el material no lineal

5Por sus siglas en inglés, Light Emitting Diodes.
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cambia su indice de refraccién bajo la presencia de radiacion de alta intensidad
que pasa a través de él. Este efecto tiene lugar cuando dos haces de luz que tienen
suficiente potencia inciden en la estructura fotonica no lineal, de tal forma que
las caracteristicas del CF cambian, particularmente la reflectancia y la transmi-
tancia. Asi, mediante este principio se puede controlar el cierre o apertura de un
interruptor optico con la intensidad de radiaciéon incidente en el material debido

a la presencia de uno o dos haces de luz.

e Plasmones de superficie. Muchos disenadores de dispositivos (por ejemplo en
el drea de laseres de semiconductores) pasan esfuerzo en evitar la interaccién
entre el campo Optico en sus dispositivos y peliculas de metal, por ejemplo, el
contacto entre ellos. Esto se entiende facilmente, ya que, a frecuencias épticas,
las pérdidas por absorcién en un metal pueden ser grandes. De hecho, la realidad
de que no hay reflectores metélicos perfectos para las ondas opticas es una de las
motivaciones para la fabricacién de CF's, porque en muchos casos simplemente

pueden ser considerados como espejos de alta reflectividad.

Una propiedad optica interesante que poseen los metales es que bajo ciertas condi-
ciones la luz puede viajar por las superficies metélicas sin alejarse de ella. Esta
propiedad es muy peculiar, ya que en condiciones normales la luz viaja por las tres
dimensiones del espacio y no se le confina con facilidad. La luz se transporta en
forma de “ondas plasménicas”, que son excitaciones electronicas colectivas gene-
radas por un campo electromagnético que excita a una interfaz metal-dieléctrico.
Como resultado de esta interaccién entre la materia y la radiacién, cuando los
campos electromagnéticos estan confinados a la superficie y se propagan a lo

largo de la interfaz, se les llama polaritones de plasmones de superficie (SPP9)

6Por sus siglas en inglés, Surface Plasmon Polariton.
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(Dragoman and Dragoman, 2008).

I.4. Estructuras foténicas que incluyen metamate-
riales

Se ha demostrado en los ultimos anos que agregar nuevos materiales a la estructura
de los cristales fotonicos da como resultado propiedades novedosas de estos sistemas,
que originalmente se concibieron como compuestos de materiales puramente dieléctricos
(Li et al., 2006; Stomeo et al., 2006). Un tipo de material estructurado que reciente-
mente han atraido mucho interés, a partir de los trabajos experimentales de Pendry
y colaboradores (Pendry et al., 1998; Pendry et al., 1999), son los materiales zurdos o
metamateriales (LHMs"). Su nombre se debe al hecho de que los vectores del campo
electromagnético (E y H) y el vector de onda (K) forman una triada de mano izquierda
para una onda propagandose a través de estos medios (fig. 2(a)). Este fenémeno fue
predicho anos atrés por Victor Veselago (Veselago, 1968). El LHM es creado artificial-
mente en el cual la permitividad eléctrica (¢) y la permeabilidad magnética (u) son
simultdneamente negativas. La fig. 2(b) muestra la propagacion de una onda electro-
magnética a través de una placa con indice de refraccién negativo inmersa en un medio
real (n; > 0). Los primeros LHMs se disenaron como matrices peridédicas de conden-
sadores y cables metalicos con una celda unitaria de dimensiones mucho mas pequenas
que la longitud de onda, como se muestra en la fig. 2(c) (Smith et al., 2000).

Varios grupos de investigacién han propuesto que los LHMs sean aplicados en: su-
perlentes o lentes de Prendy que, tedricamente, supera el limite de la resolucion debido

a la difraccién y emplearse en microscopios de alta resolucién (fig. 3(a)), capas de

"Por sus siglas en inglés, Left-Handed Materials.
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Figura 2. (a) Propagacién del campo electromagnético en un LHM. (b) Propagacién de
una haz que incide en una placa con indice de refraccién negativo. (c) Estructura periddica
que se comporta como un LHM.

cooOo0D0Do0
-2-2-2-2-X-X-X-1-1

Figura 3. Los LHMs se pueden utilizar en (a) superlentes para microscopio, (b) ocultamiento,
(c) dispositivo propuesto por la Universidad de Duke para el ocultamiento y (d) generacién
de haces direccionado por filtrado de los rayos.

invisibilidad (figs. 3(b) y 3(c)) (Schurig et al., 2006), o dispositivos para la generacién

de haces direccionales por filtrado de los rayos (fig. 3(d)) (Martinez et al., 2006), etc.
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I.5. Meétodos para calcular la respuesta 6ptica

Al proponer una estructura fotonica es necesario pronosticar la posicién y el tamano
de la banda foténica prohibida (PBG?®), asi como la respuesta 6ptica. El método de
la matriz de transferencia es el mas utilizado para obtener las propiedades épticas de
estructuras fotonicas 1D. La matriz de transferencia es una herramienta que permite
transformar las ecuaciones que tradicionalmente se plantean para describir el compor-
tamiento de la luz al interactuar con un sistema 6ptico en un sistema matricial (Padrén-
Godinez, 2017). Pueden ser aplicadas en la construccién de instrumentos épticos sen-
cillos y en el anélisis de los mismos. Una opcién tradicional para disenar y construir
dispositivos opticos con refleccién y transmisién controladas son las peliculas delgadas
o las estructuras multicapa.

Ademas, existen otros métodos ttiles en el calculo de las propiedades épticas de
estructuras foténicas 1D y también pueden aplicarse a sistemas 2D, por ejemplo: el
método de expansién de ondas planas o aproximacién escalar (Archuleta-Garcia et al.,
2014), el método de las Diferencias Finitas en el Dominio del Tiempo (Kane Yee,
1966), o el método de la Ecuacién Integral (Mendoza-Sudrez et al., 2006, 2007), s6lo
por mencionar algunos. Bésicamente estos métodos calculan las frecuencias (modos
normales) de los cristales foténicos para cada valor de la direccién de propagacién dada
por el vector de onda. A continuacion, brevemente se darda una descripcién de los
métodos numéricos previamente mencionados.

En el método de ondas planas se realiza una expansién en serie de Fourier de la
funcion dieléctrica y del campo electromagnético que son peridédicos para tener un
sistema de eigenvalores para la relacion de dispersion. Con la relacion de dispersién

es posible obtener la estructura de bandas del sistema. A continuacion se muestran

8Por sus siglas en inglés, Photonic Band Gap.
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las ecuaciones representativas de este método aplicado a un sistema unidimensional
en la direccién z, donde la longitud de la celda unitaria es d = a + b y la funcion
dieléctrica estd definida en el intervalo —d/2 < z < d/2 (para més detalle ver la ref.
(Archuleta-Garcia et al., 2014)).

La funcién dieléctrica para un sistema 1D es

e(z):51+(52—51)@(g—\z|), (1)

donde © (z) es la funcién de Heaviside y vale 1 si 2 >0y 0si z < 0.

Después de expander la ec. (1) se obtiene

e(0) = a+/flea—a), (2)

£(G.) = (23— e1)sine <%Gza> | (3)

donde GG, = <Fn es un vector de la red reciproca y n es un niimero entero.

La ecuacion de onda para este sistema la expresamos como

1 62 2
()822 (zw)—i— — By (z,w) =0, (4)

que en términos de los coeficientes de Fourier del campo eléctrico, u (k, + G'), es

2

> fomar (ke + G B(GL) = S E(GL), (5)
G

siendo G, = %’Tn. Expandiendo la sumatoria desde —n hasta n se genera un sistema
matricial de la forma 4 X = A X}, siendo A = “C’—j los eigenvalores y X-F (N) las
incégnitas del sistema.

En el método de diferencias finitas en el dominio del tiempo se hace un mallado del
sistema igualmente espaciado de modo que los campos pueden ser evaluados de manera
discreta dentro del sistema. Los operadores diferenciales se aproximan mediante una

serie de Taylor. Para finalmente llegar a un sistema de eigenvalores. Para mas detalle

ver la ref. (Kane Yee, 1966).
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El método de la ecuacién integral parte del teorema de Green aplicado a la ecuacion
de Helmholtz, permitiendo obtener un par de ecuaciones integrales acopladas que in-
volucran como incégnitas al campo y su derivada normal evaluadas en los contornos
involucrados. Para tener un muestreo finito de puntos, los contornos se dividen en
pequenas regiones, As, de esta forma las ecuaciones acopladas se aproximan mediante
sumatorias que resultan en un sistema matricial homogéneo (andlisis infinito) y un
sistema matricial inhomogéneo (andlisis finito) cuya solucién determina las funciones
fuente, con las que se puede obtener la estructura de bandas y la reflectancia, respecti-
vamente. Este método se desarrolla en esta tesis para el cdlculo de las estructuras de

bandas en un CF2D que contienen medios dieléctricos y/o de LHM.

I.6. Estructura de la tesis

Esta tesis se desarrolla de la siguiente manera:

En el capitulo II, se presentan algunas teorias de medio efectivo empleadas para
calcular la funcién dieléctrica de una mezcla heterogénea, por ejemplo, de materiales
porosos. Concretamente, se aplica la teoria de Bruggeman a capas de SP. El SP es
un material obtenido a través de corrosion electroquimica de silicio cristalino. Esta
modificacién provee al silicio de nuevas propiedades opto-electrénicas. Kl grado de
porosidad y el material contenido en los poros permiten sintonizar las propiedades
eléctricas y épticas. Esto lo ha convertido en un material con potenciales aplicaciones
en optoelectronica y biotecnologia. Adicionalmente, en este capitulo, se desarrolla
el método de la matriz de transferencia (a través del formalismo convencional) para
calcular la reflectancia de estructuras foténicas formadas por multicapas de SP. Debido
a que el SP es disipativo en la region del UV, el método de la matriz de transferencia

se vuelve inestable (numéricamente) y poco fiable. También se desarrolla el formalismo
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empleando la expansién de ondas de Bloch.

En el capitulo III, se mencionan algunos aspectos histéricos del SP y se describe,
brevemente, el proceso de formacién del SP. También, se incluyen algunas de sus apli-
caciones. Posteriormente, se presenta una metodologia 6ptima para la sintesis de capas
de SP.

En el capitulo IV, se desarrollan dos técnicas para disenar estructuras fotdénicas
multicapa. En la primera, la distribucion de los periodos de la estructura se modula
mediante una funcién creciente. La funcion puede ser tan simple o complejo como se
desee. La reflectancia de la estructura disenada se maximizé con el médulo Minuit
de PDL (Perl Data Language). La otra técnica para proponer estructuras altamente
reflectantes en una amplia region del espectro electromagnético consiste en apilar espe-
jos sintonizados en diferentes longitudes de onda. Para cada espejo se calcula su gap
fotonico. En este tipo de estructuras se obtiene el traslape 6ptimo de dos gaps consecu-
tivos que maximiza la reflectancia de la estrcutura. Tres de las estructuras optimizadas
son sintetizadas y caracterizadas.

En el capitulo V, se compara la reflectancia calculada y medida a diferentes angulos
de incidencia de dos estructuras foténicas de SP. Estas estructuras se oxidaron com-
pletamente, obteniendo espejos cuasi omnidireccionales en la regién visible del espectro
electromagnético, en un rango de 0° a 45° de incidencia.

En el capitulo VI, se describe una técnica rigurosa para modelar la interacciéon de
la luz con un sistema fotonico. La técnica se conoce como el método de la ecuacion
integral. El método se aplica, en particular, para estudiar la propagacion de luz a
través de una estructura foténica bidimensional. Se presenta un planteamiento tedrico
que permite calcular la estructura de bandas, los coeficientes de reflexion y transmision

de estructuras cristalinas bidimensionales de red hexagonal (aunque puede aplicarse a
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otros tipos de red) con inclusiones de geometrias arbitrarias. Posteriormente, se verifica
el método integral comparando los resultados obtenidos con los resultados existentes
en la literatura. Finalmente, se aplica el método de la ecuacién integral a diferentes
estructuras fotonicas formadas por materiales dieléctricos y estructuras fotonicas que
incluyen metamaterial.

En el capitulo VII, se dan las conclusiones principales de esta tesis.
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Capitulo II

PROPIEDADES (’)PTIQAS DE
ESTRUCTURAS FOTONICAS EN 1D

En este capitulo se mencionan algunas teorias empleadas para calcular la funcién
dieléctrica efectiva de una mezcla heterogénea, tal es el caso de materiales porosos.
Un material poroso es un sistema que tiene una geometria y/o morfologia que origina
cavidades entre los elementos que lo forman. Estas cavidades son llamadas poros que de
acuerdo al tamano el material puede ser clasificado en micro, meso o macroporoso. Por
ejemplo, el SP es un material obtenido a través de corrosién electroquimica de silicio
cristalino. Esta modificacion provee al silicio de nuevas propiedades en comparacion
del material en bulto, permitiendo sintonizar las propiedades eléctricas y opticas en
funcion de la porosidad y del material contenido en los poros. Esto lo ha convertido
en un material con potenciales aplicaciones en optoelectronica y biotecnologia. Para el
caso de capas mesopdricas de SP, en trabajos previos, se ha comprobado que la teoria de
Bruggeman da la mejor aproximacion de la funciéon dieléctrica efectiva comparandola
con resultados experimentales (Estrada-Wiese and Rio, 2018; Canham, 2018). En con-
secuencia, es la aproximacion mas utilizada para calcular las propiedades opticas de

sistemas multicapa. Adicionalmente, en este capitulo, se desarrolla el método de la ma-
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triz de transferencia para calcular la reflectancia de estructuras foténicas formadas por
multicapas de SP. Debido a que el SP es disipativo en la region del UV, y el método de
la matriz de transferencia se vuelve inestable (numéricamente) y poco fiable, también

se hace un andlisis a través de la expansion de ondas de Bloch.

I1.1. Teoria de medio efectivo

En la teoria del medio efectivo, se describen las propiedades macroscopicas de un medio,
basado en las propiedades y fases de cada uno de sus componentes (Stroud, 1975). E-
xisten diversas aproximaciones para los medios efectivos, las cuales se ajustan en gran
medida dependiendo de las distintas condiciones (Tinga et al., 1973). Todas las aproxi-
maciones asumen un medio macroscopico homogéneo y el campo resultante en el sistema
es un campo promedio de todos los componentes. Supongamos un medio resultante de
la mezcla de dos materiales, uno de funcion dieléctrica €1 y el otro con 5. Si la mezcla
es lo suficientemente homogénea de tal manera que un campo electromagnético externo
no pueda distinguir entre los componentes del medio, entonces se obtendra un medio
efectivo. Comunmente, los materiales porosos son descritos como una mezcla; en el caso
del SP, de aire y silicio. Desde el punto de vista de la optica, en el rango visible y el
infrarrojo cercano del espectro electromagnético, el SP puede ser visto como un medio
efectivo cuyas propiedades opticas dependen de los volimenes relativos del silicio, del
medio que llena el poro y en algunos casos de 6xidos de silicio (Ruminski et al., 2011).
Debido a que el SP presenta dos medios (aire y silicio) con funciones dieléctricas 1 y
g9 respectivamente, es posible emplear un modelo de medio efectivo para describir el
campo eléctrico en el interior de una estructura porosa.

Las reglas de medio efectivo se han desarrollado para obtener valores teéricos de la

funcién dieléctrica efectiva (e.ff) de una mezcla, o de un medio heterogéneo compuesto
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por materiales que son dieléctricamente diferentes entre si. Analizando una mezcla
heterogénea de dos componentes, uno formara la matriz y el otro se empotra como
invitado, formando la fase de inclusiones. Sea ¢,, la permitividad dieléctrica relativa
del material huésped y €y, la del huésped. La fracciéon de volumen de las inclusiones
se denota por f. Entonces, el volumen fraccional ocupado por el anfitrion es 1 — f.
Las mezclas tratadas son tridimensionales a menos que se indique lo contrario. Las
permitividades son relativas, en otras palabras, cantidades adimensionales. Esto es
para evitar mantener la permitividad de espacio libre € en los resultados. Ademés,
se sigue la convencién arménica de tiempo e™? que conduce a una parte imaginaria
negativa de la permitividad para los medios disipativos. Esto hace que la definiciéon
Eeff = €, — i€,;; sea conveniente. A continuacién se describen brevemente algunas

teorias de medio efectivo.

I1.1.1. Aproximacién de leyes de potencias

Una clase de modelos de mezcla ampliamente utilizada en aplicaciones de sensado re-

moto son las aproximaciones de la ley de potencia:

o = Jehm+ (L —p)er,. (6)
Por ejemplo, la aproximacién lineal (a = 1) es la solucién estdtica exacta para una
mezcla sin depolarizacién (en otras palabras, en este tipo de mezclas el campo estd
polarizado paralelo al plano de incidencia). En la férmula de Birchak (Birchak et al.,
1974) el pardmetro es a = 1/2, lo que significa que las raices cuadradas consideradas
en volumen de las componentes de las permitividades se suman a la raiz cuadrada de
la permitividad efectiva. Otro modelo propuesto es la férmula de Looyenga (Looyenga,
1965), donde a = 1/3. Sin embargo, estas teorfas son poco utilizadas en materiales

POrosos.
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I1.1.2. Aproximacion de Maxwell-Garnet

En 1904, Maxwell-Garnett (Garnett and Larmor, 1904) desarrollé una teoria de ho-
mogeneizacién simple pero inmensamente exitosa. Como cualquier teoria de este tipo,
su objetivo es aproximar un medio electromagnético complejo a un medio eficaz ho-
mogéneo, por ejemplo, una solucién coloidal de microparticulas de oro en agua. La
formula de Maxwell-Garnett da la permitividad del medio efectivo (o, simplemente,
la permitividad efectiva) en términos de las permitividades de los constituyentes in-
dividuales del medio complejo. La ecuacién de Maxwell-Garnet (considerando esferas

inmersas en una matriz) estd dada por

2y m = Em) + g + 26
Efm + 25m - ffm (5fm - gm) .

(7)

Eeff = Em

Debido a que esta ecuacion considera particulas aisladas, este modelo no es relevante

para materiales porosos en los cuales hay percolacién (Wolf et al., 2008).

I1.1.3. Aproximacion de Bruggeman

La teoria de Bruggeman (TB) se usa para hallar la funcién dieléctrica efectiva o resul-
tante de una mezcla homogénea de dos o mas componentes dieléctricos (Bruggeman,
1935). Se ha demostrado que esta teoria es la mas adecuada para obtener la funcién
dieléctrica efectiva de medios porosos (Estrada-Wiese and Rio, 2018). En esta tesis, se
utiliza la TB y a continuacion se da una explicaciéon mas detallada.

Como primera aproximacion, consideremos el medio efectivo formado de diminutas
esferas dieléctricas (f,,) inmersas en un medio dieléctrico (e,,), (fig. 4(a)), y que
existe un campo eléctrico externo que permea todo el espacio. Desde el punto de vista
macroscopico, si centramos la atencion en un cilindro, podemos suponer que el campo

eléctrico promedio afuera de la esfera corresponde al campo eléctrico promedio en todo
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el medio. Entonces, podemos simplificar el problema del sistema, de tal manera que
se trate de una esfera dieléctrica (£f,,) inmerso en un medio dieléctrico efectivo (fig.
4(b)). La funcién dieléctrica e.ss serd entonces resultante de la mezcla de constantes
dieléctricas € ¢y, y €p. Considerando el problema general de una esfera dieléctrica en un
medio dieléctrico, dado un campo eléctrico externo que permea el sistema, el campo en

el interior de la esfera, serd

‘ 3¢,
Eint — € ff Ee:ct (8)
2€eff + Efm

donde E°*! es la magnitud del campo eléctrico externo.

@)
000

(b)

efectivo
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(c) (d)

& efectivo
&l s)

Figura 4. Representacion esquemdtica de una mezcla de dos medios dieléctricos. (a) Esferas
con funcién dieléctrica €1 inmersas en un medio dieléctrico con 5. (b) Esfera aislada con
funcién dieléctrica £, inmersa en un medio dieléctrico efectivo. (c) Esferas con funcién
dieléctrica o inmersas en un medio dieléctrico con ¢;. (d) Esfera aislada con funcién
dieléctrica 5 inmerso en un medio dieléctrico efectivo.

Por otro lado, podemos considerar el sistema opuesto en donde los cilindros estan

hechos del material con constante dieléctrica ¢,,, y el medio tiene constante dieléctrica
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erm (fig. 4(c)). En este caso, la expresién para el campo eléctrico dentro del cilindro

de la fig. 4(d) sera

. R
Ev;nt — € ff Eewt' (9)
2€€ff +Em

Suponiendo que en ambos casos anteriores, la fraccién de llenado de cada medio
ffm ¥ fm son complementarias para los dos sistemas, entonces el campo macroscépico
promedio de la mezcla inicial se puede proponer como la suma de los campos de cada
uno de los componentes en la proporcién que tenga cada uno, siempre y cuando el
tamafio de las esferas (en el sistema 1 y en el sistema 2) sean mucho menor que el
tamano de todo el sistema y la distribucién de las mismas sea homogénea. Por lo
tanto, en promedio, el campo al interior de todas los esferas de e, més el campo

interior g, sera igual al campo total externo. Esto es

3ee 3ee
€ ff Eert + f2 € ff Eemt7 (10>

Eewt — f m2 5
Eeff T Efm Eeff T Em

por lo tanto, reduciendo términos se obtiene

Eeff — € Eeff — €
1 eff fm 5 eff mo_ 0. (11)
2Eeff + €fm 2ee55 + Em

La relacion anterior es la ecuacién de Bruggeman para dos medios y relaciona la funcién
dieléctrica efectiva (e.rf) con las funciones dieléctricas de cada medio (g1 y €2). La

generalizacién para una mezcla de N medios dieléctricos es

Zf 8€ff gfmz — 07 (12)

2e, fft+Eém
donde f; es la fraccion de llenado y €; la constante dieléctrica del i-ésimo medio.
Aplicando la ecuacion de Bruggeman al SP, tenemos que

ESP — € Aire Egp — €
S (l-p) =0, (13)
€SP + € Aire Espt+Es

o bien,

2 2 2 2
nZ, —n2. ni, —n
S (L=p) 55 =0, (14)
ngp + Nhire ngp +Ng
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donde p es la porosidad de la capa de SP, ng, n4i. y ngp son los indices de refraccion

del silicio cristalino, del aire y del SP, respectivamente.

I1.2. Matriz de transferencia

La importancia de la matriz de transferencia es incuestionable en todos los campos de
la fisica y de la ingenieria. Las referencias que se pueden encontrar sobre este asunto
en la literatura son muy amplias (Yeh, 2005; Pérez-Alvarez and Garcia-Moliner, 2004).
Por ejemplo, el método de la matriz de transferencia puede ser utilizado para el andlisis
de ondas que se propagan, como particulas cuanticas; asi como, los electrones en pozos
cuanticos. También, puede ser utilizada para describir fenémenos con ondas mecanicas
y ondas electromagnéticas. En el caso de ondas electromagnéticas, este tratamiento se
basa en el hecho de que las ecuaciones que rigen la propagacién de la luz en medios
homogéneos e isétropos son lineales. Si se considera que el sistema sélo varia en el
eje z, la matriz de transferencia M (29, z1) es una matriz de 2 X 2 que relaciona las
componentes del campo eléctrico | y del campo magnético H} paralelo al plano, z-y,

y normal al eje de la estructura, evaluados en dos puntos cualesquiera z, y 21,

22 21

Se han propuesto muchas formulaciones equivalentes para obtener M. Por ejemplo,
en la metodologia mas utilizada, cada capa se caracteriza por una matriz de 2 X 2 que
transfiere los componentes independientes continuos del campo electromagnético de una
interfaz a la siguiente. Posteriormente, multiplicando las matrices de todas las capas
obtenemos una matriz de transferencia que relaciona los campos en la primera y la

ultima interfaz, donde se aplican condiciones de contorno para obtener los coeficientes
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opticos. Desafortunadamente, en presencia de disipacion, el simple producto de las
matrices de transferencia puede volverse inestable (Pérez-Alvarez and Garcia-Moliner,
2004) y las propiedades épticas resultantes pueden ser poco fiables. Para subsanar
este inconveniente, Puente-Diaz (Puente-Diaz et al., 2020) propone una herramienta
confiable y estable para disenar una estructura con un numero grande de capas de
materiales absortivos y disipativos. A continuacion se desarrollan las dos formulaciones

aplicadas a un espejo de Bragg tipo chirped.

I1.2.1. Tratamiento convencional

Supongamos una estructura multicapa dieléctrica como se muestra en la fig. 5. Tal

>\min )\j )\max
Figura 5. Estructura fotdnica tipo chirped formada por dos materiales alternos a y b, con
indices de refraccién n, y ny, su espesor d, y d, aumenta gradualmente segtin la condicién
de 1/4 de la j-ésima longitud de onda a la que el j-ésimo periodo se sintonizard. E? y H?
son los campos eléctricos y magnéticos, y k? es el vector de onda, donde o = {i,7,a,b}
corresponde al medio en el que viaja la onday § = {—,+} a la direccién de propagacién

de la onda a lo largo del eje +z.
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estructura se puede describir matematicamente como

no, 2z < Zo,
Na, Z2j—1) < 2 < 2251,
(15)

Ny,  2oj—1 < 2 < 2y,

N, ZoN < Z,

donde z; es la posiciéon de la interfaz entre la i-ésima capa y la capa i+ 1, j es el j-ésimo
periodo que estd sintonizado a la j-ésima longitud de onda (aqui n, y n, corresponden
a los indices de refraccién alto y bajo). Ademds, ng y ns son los indices de refraccién
del medio incidente y del substrato, respectivamente. Los espesores de las capas estan
determinados por la condicién de Bragg.

El campo electromagnético méas simple que se puede considerar es una onda plana

kz=wt) S el campo

que se propaga armoénicamente en el espacio; por ejemplo, ¥ = 9),el
eléctrico es perpendicular al plano de incidencia (modo TE), el campo electromagnético
es descrito por

E = (0, E,,0) (16)

H = (H,,0, H.). (17)

La impedancia superficial de un material (Z), se define como el cociente del campo
eléctrico y magnético a lo largo de la superficie. A partir de la componente = de la

ecuacion de Faraday

(V «E = —M%H) , (18)

T

o bien,

kE, = —puwH,, (19)
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se obtiene la expresién para Z:
E
Z="t=_1— 20
i (20)
Al analizar el campo electromagnético en la interfaz z; de la fig. 5, se tiene

E,(1) = E. (1) + E- (1) (21)

H,(1) = Hy()+H_(1)

= Z7'By (1) = Z7'EB- (1), (22)

donde se han utilizado las ecs. (19) y (20). La forma compacta de representar las

componentes I, y H, es en forma matricial como

E 1 1 E
Y= ' (23)
H, zrt —zt E_
1 1
En la interfaz z5, se tiene algo similar,
E 1 1 E
"= ' (24)
H, zrt -zt E_
2 2
Entre las dos interfaces hay una diferencia de fase dada por
E ed 0 E
Tl o= B (25)
E_ 0 e E_
2 1

Con estas expresiones matriciales, se obtiene la relacién que hay entre las componentes
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E,y H, de la interfaz z; y 2,

— -1

E, 11 ¢ 0 11 E,
H, zit -z 0 e zit =z H,
2 L 1
cos 3 1/, 8in 8 E,
iZ7'sinf3  cosf H,
L 21 1
Ey
= My , (26)
H,

1

donde = kdcosf es la diferencia de camino éptico, d es el espesor de la pelicula y
es el angulo del haz incidente. Generalizando este andlisis para la interfaz 2z, y zp, la

relacién entre las componentes del campo electromagnético es

E, E,
= Mp—1)--- Ma My
1L T 1o
Ey
= M, . (27)
H,

0

Ahora, si la estructura es iluminada desde la region 0, el coeficiente de reflexiéon ry
y el coeficiente de transmision ¢, en la regién S, estan dados por

—Zomyy — Mg + ZoZsmar + Zsma

ry = 28
Zomiy — Mig — ZoZsMa1 + ZsMag (28)
y
27
ty = > : (29)
Zomiy — Mig — ZoZsMay + ZsMao
por lo tanto, la reflectancia R, y la transmitancia T, son
R, =|ry|’ (30)
y
Z,
T, = 22 |t|?. (31)
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Por otra parte, si el campo magnético es perpendicular al plano de incidencia (modo

TM), la impedancia superficial es Z = k/ (ew); ademds se cumplen las expresiones:

rp = —Ts (32)

por lo que la reflectancia R, y la transmitancia 7}, son

Ry = ||’ (34)

Zs
T,= 7 bl (35)

Para probar que los céalculos de la reflectancia de un sistema multicapa obtenidos
bajo la metodologia desarrollada son inestables y poco fiables, consideremos una es-
tructura foténica (definida como E-I) a base de multicapas de SP que opere en un
amplio rango del espectro electromagnético (UV-NIR). Cada bicapa esta formada por
una capa con n, (A;) y la otra con ny (A;), que representa un periodo. Cada periodo
estd sintonizado a una determinada longitud de onda de disefio ()\;). Su distribucién

se modula por la siguiente funcion

1 «
A] = )\min + ()\max - )\min) (]3[ _ 1) ) (36)
p

donde Anin v Amax son las longitudes de onda minima y méaxima de diseno, j es el
Jj-¢ésimo periodo, NNV, es el nimero de periodos y o es una potencia cualesquiera. En
este ejemplo, la longitud de onda de disenio va desde 250 hasta 1400 nm, o = 0.25 y se

emplean 222 periodos en los cuales las porosidades de cada bicapa son de p; = 51% y
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po = T76%. Los espesores de cada capa se calculan a partir de d; = #&j), siendo n; (A;)
el indice de refraccién efectivo de cada una de las capas. La reflectancia calculada
para esta estructura bajo las polarizaciones TE y TM y luz no polarizada se muestra
en las figs. 6(a)-(c), respectivamente. Bajo este formalismo no se pueden calcular los
espectros de reflectancia para longitudes de onda menores a 370 nm, ya que el SP es

altamente disipativo en la regién UV.

_ 80 I%l'-",‘.'_- ] 100
o A1) 80
Fi "..'-.:'-? 1 60
& 40 \\ | 40
< 20 . 20

| | | O

N

50 600 1000 1400 25_0 600 1000 1400 250 600 1000 1400
Longitud de onda A\ (nm) Longitud de onda ) (nm) Longitud de onda ) (nm)

Figura 6. Espectros de reflectancia de una estructura formada por 222 pares de capas, cal-
culada como funcién de la longitud de onda y del dngulo de incidencia para (a) polarizacién
TE, (b) polarizacién TM y (c) luz no polarizada. El primer y el (ltimo par de capas se
sintonizan a 250 y 1400 nm, respectivamente. Las capas tienen una porosidad de 51% y
76%

Para conocer los espectros de reflectancia de sistemas disipativos y dispersivos es

necesario replantear el formalismo de la matriz de transferencia.

I1.2.2. Tratamiento con ondas de Bloch

Supongamos que se tiene un sistema multicapa completo (como el mostrado en la fig.
5) y se replica periédicamente para formar un cristal foténico artificial, entonces el
teorema de Bloch se puede usar para describir los modos normales de este cristal.
Segun el teorema de Bloch, los modos de un sistema periddico pueden escribirse como
una superposicion de ondas de Bloch, cada una de las cuales adquiere un factor de fase

a medida que se propaga de un periodo al siguiente. De modo que, cada onda de Bloch
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se puede describir como
ET EF
I — M | _ +iKD
HE HE HE
[ I I

ZN 20 20

+
R (37)
donde D = zy — 2y es el periodo, que corresponde al espesor real del sistema multicapa,
y + K representa un vector de Bloch 1D correspondiente a una onda que se propaga a
lo largo de la direccion z.

Por otra parte, Ay = e son los valores propios de la matriz de transferencia M,
Eﬁ[ vy H |TL son los vectores propios correspondientes. Se observa que se usa exactamente

que el det M = 1, de modo que el producto de los valores propios deberfa ser A, A_ =1,

y la relacién de dispersion de los modos de Bloch se puede obtener en principio de
1
cos KD = §Tr M, (38)

siendo Tt la traza de la matriz de transferencia M de un periodo de espesor D.

Imaginese un sistema finito formado por P periodos (con espesor PD) colocado
sobre un sustrato. Ahora, en el caso extremo de solo un periodo P = 1, las propiedades
opticas de este sistema se pueden obtener considerando una onda entrante del ambiente,
una onda reflejada al medio ambiente, una onda transmitida al substrato y dos ondas
Bloch dentro de la estructura, una moviéndose hacia la derecha y la otra propagandose
hacia la izquierda, como se muestra en la fig. 7.

En dicho sistema, la continuidad de E| y H) producira dos ecuaciones en cada
interfaz, con las que se obtienen las cuatro incognitas, a saber, r, t y las amplitudes de
dos ondas de Bloch. En un sistema finito, K puede ser complejo. Incluso en presencia
de muy poca disipacién, las ondas de Bloch deberian decaer a medida que se propagan.

KD ge identifica como el que obedece a

Asi, el eigenvalor del modo ascendente A = e
|AL| < 1, ImK > 0y si es necesario, se puede agregar una cantidad insignificante de

disipacién para evitar los casos |Ay| = 1.
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Figura 7. El sistema multicapa mostrado en la figura anterior puede ser reemplazado por
una amplia capa efectiva dentro de la cual los campos eléctrico Eg y magnético Hg, y una
onda de Bloch Kz se propagan en la direccién positiva y otro conjunto se propaga en la
direccién opuesta a lo largo de la eje z.

De los eigenvalores Ay de M, se pueden obtener los eigenvectores correspondientes

EH—L y H |T—L de la ec. (37), y de ellos, las correspondientes impedancias de superficies

M12

e
My — Ay

(39)

donde M;; cont = 1,2y j = 1,2 denota a los elementos de M. Al escribir los campos en
2oy Zy como una superposicion de los campos de propagacion ascendente y descendente,
EH—L =7Z*H |T—L, se pueden relacionar los campos en zy con los campos en zy a través de

una matriz de transferencia reconstruida M,

E) - [ £l
=M , (40)
H H
ZN 20
donde
i 1 ZTekD — Z=e= KD 97+ 7= sin KD (1)
- - 1
+ _7- . .
Zr =z 2:sin KD ZTe KD _ g=gikD
Finalmente, las expresiones explicitas para los coeficientes épticos son:
ZoMy + My — ZoZsMyy — Z4 Mo (42)

r= - - =
ZoMyy — Myg — ZoZs Moy + Zs Moo
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27,
— . . _—
ZoMyy — Mg — ZoZs Moy + Zs Moo

(43)

donde el signo superior — en la ec. (42) y el subindice @ = s de la ec. (43) han sido
elegidas para la polarizaciéon TE, mientras el signo inferior + y el subindice o = 0
corresponden a la polarizacién TM. Como es habitual, la reflectancia estd dada por
R = |r|* y la transmitancia por T = 3 |t|* con § = Zy/Z, para el caso de polarizacién
TE y 8 = Zs/Zy para el caso de la polarizacién TM.

La reflectancia calculada con el nuevo formalismo para la estructura E-I bajo las
polarizaciones TE y TM y luz no polarizada se muestran en las figs. 8(a)-(c), respecti-
vamente. En estos resultados no hubo algin inconveniente para obtener los espectros
de reflectancia para longitudes de onda tan bajas como 250 nm e incluso menores, ya
que converegen sin problema. Por lo tanto, la expansion de Bloch nos proporciona

estabilidad numérica, confiabilidad y eficiencia computacional.

sofm@ T T 3 100
> (3 80
2 60 :'-;'_ . 60 E
5 40 1 40 E
<20 \‘ 1 20
0 1 1 1 0
250 600 1000 1400 250 600 1000 1400 250 600 1000 1400

Longitud de onda A (nm) Longitud de onda A (nm) Longitud de onda A\ (nm)

Figura 8. Espectros de reflectancia de la estructura E-l, calculada como funcién de la
longitud de onda y del dngulo de incidencia (empleando los modos de Bloch) para (a)
polarizacién TE, (b) polarizacién TM y (c) luz no polarizada.
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Capitulo I1I

SfNT]j)SIS DE ESTRUCTURAS
FOTONICAS DE SP

III.1. El silicio poroso

En esta seccion se mencionan algunos aspectos historicos del SP. Ademas, se describe,
brevemente, el proceso de formacién del SP, propuesto por Lehman y Gosele (Lehmann

and Gosele, 1991). También, se incluyen algunas de sus aplicaciones.

II1.1.1. Formacién del silicio poroso

El SP fue descubierto en 1955 por los Uhlirs, un matrimonio que trabajaba en los La-
boratorios Bell. Ellos trataban de desarrollar un método electroquimico de fabricacion
de obleas de silicio para usarlas en circuitos microelectronicos. En la década de los
80’s se retomo la investigacién en el SP, ya que su area superficial podria ser utilizada
en modelos de espectroscopia, como precursor para generar peliculas delgadas de 6xido
sobre el silicio y como peliculas dieléctricas en sensores quimicos basados en capacitancia
(Anderson et al., 1989). En la década de los 90’s se increment6 la importancia del SP,

debido a que Canham obtuvo fotoluminiscencia en el visible (Canham, 1990). El SP
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es un material formado por silicio y huecos llenos de aire. La estructura consta de una
red interconectada de silicio cristalino, que forma un esqueleto poroso. Los diametros
de cada poro pueden variar de tamano y distribucién espacial, siendo designados por la
IUPAQ! como: microporos (cuando el ancho del poro es menor que 2 nm), mesoporos
(el ancho del poro es mayor que 2 nm y menor que 50 nm) y macroporos (el ancho del
poro es mayor a 50 nm).

Asimismo, se han propuesto muchas teorias sobre los mecanismos para su formacion,
siendo la més aceptada la propuesta por Lehman y Gosele (Lehmann and Gésele, 1991).
El mecanismo de reaccién que se da en la fabricacién de silicio poroso se muestra en la

fig. 9. Esta reaccion consiste en la remocion de a&tomos de silicio por agentes nucleofilicos

(a) (b) H () ;
FFH H F "HFE|F F F
\»\ / \ A [
\/ \/(, | \T\/
/s;\ / \ /s|\ /sn\ Y, l\
(d) (e)
F F F

+2HF

A G
\/"’/ H\ /H F \/"'
T \ Vi) 2N

Figura 9. Mecanismo simplificado del ataque electroquimico del silicio en un electrolito que
contiene HF.

F~. El proceso comienza con un flujo de huecos (h™) hacia la superficie del silicio,
promovidos por una corriente electrénica en direccién inversa (de la superficie hacia a
la base del silicio). Enseguida, un i6n de flior ataca el silicio desplazando un enlace

con alguno de los hidrégenos (fig. 9(a)). Posteriormente, el hidrégeno es desplazado

'Por sus siglas en inglés, International Union of Pure and Applied Chemistry.
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formando un puente con algin hidrégeno adyacente, mientras que el flior forma un
enlace covalente con el silicio (fig. 9(b)). El ataque se repite ya que se bombean huecos
continuamente a la superficie de la muestra, los que provocan que otro flior se una
quimicamente y los hidrégenos que forman los puentes sean liberados como gas Hy (fig.
9(c)). El ataque se repite una vez mds, pero al no haber mas hidrégenos disponibles,
los enlaces entre silicios adyacentes sufren un mecanismo de reaccién analogo, en donde
uno de estos silicios captura un hidrégeno de la solucién y otro se une al flior (fig. 9(d)).
El proceso continia hasta el ultimo enlace entre silicios, formando SiF, y liberandolo
de la superficie. En la disolucién, la especie SiF, captura dos iones de fluoruro para
generar el ién SiFg? que es termodindmicamente mas estable en solucién. El resultado
final es la remocién de un atomo de silicio de la superficie y la hidrogenacion de los
atomos adyacentes (fig. 9(e)). De esta manera se van removiendo los atomos de silicio
para dar lugar a la formacién de los poros en la estructura. Esto se puede resumir a

través de la reaccion electroquimica

Si + 2HF + 2h™ — SiF, + H,, (44)
donde h' es el portador de carga (hueco) y la reaccién quimica

SiFy + 4HF — SiFg~ + 4H*. (45)

El proceso para controlar la formacion del poro en el silicio poroso es una mezcla
complicada de factores quimicos y electrénicos, los cuales se discuten a detalle en (Bom-
chil et al., 1990). La composicién del electrélito, el tipo del dopante (fosforo para el
tipo n y boro para el tipo p) y su concentracion, el voltaje aplicado, la temperatura y la
intensidad de la luz pueden jugar un rol importante en el experimento. A continuacién
se dan algunas caracteristicas: (7) los poros se nuclean uniformemente y no siguen algin

orden en la superficie del silicio, (ii) la corriente fluye preferencialmente cerca del fondo
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del poro, (i) la pared del poro se considera pasiva, (iv) una vez formado, el poro no
se puede redistribuir o reconstruir, y (v) todas las muestras contienen una distribucién

del diametro del poro en lugar de un tamano de poro tnico.

I11.1.2. Formacién de capas de SP

Se han utilizado varios métodos para fabricar multicapas (MC) de SP, por ejemplo,
densidad de corriente constante en una oblea de Si dopada (Frohnhoff and Berger,
1994), variacién de la densidad de iluminacién en una oblea de Si de tipo n dopada
uniformemente (Frohnhoff et al., 1995), o bien la técnica de deposicién de dngulo de
mirada (Robbie et al., 2004), entre otras. La variacién de la densidad de corriente en un
grabado electroquimico de una oblea de silicio dopada uniformemente es el método mas
utilizado, basado en el hecho de que el proceso de grabado es autolimitante (Smith and
Collins, 1992) y ocurre principalmente en las puntas de los poros, es decir, en la interface
entre el electrolito y el sustrato de silicio, sin afectar la capa porosa ya formada. Por lo
tanto, la multicapa de SP se forma controlando la densidad de corriente a lo largo de la
profundidad del sustrato de Si. Los poros se forman y sus paredes se erosionan hasta
que se vacian de agujeros. Esto pasiva el SP ya formado de un ataque adicional, y la
reaccion prosigue en la punta del poro, manteniendo todo el esqueleto de Si grabado.
Para obtener las multicapas de propiedades épticas requeridas, se necesita la variacion
exacta de la velocidad de grabado y la porosidad (o indices de refraccién) en funcién
de la densidad de corriente.

Aparte de eso, se pueden hacer otras observaciones:

i. Las obleas de Si tipo p de alta resistividad (>0.01 -cm) conducen a una estructura
MC con dimensiones de poro més pequenas y una variacion relativamente menor

de porosidad (Mulloni et al., 1999) entre 55% y 75% en comparacién con las
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altamente dopadas oblea de silicio que da como resultado la formacion de una
estructura de dimensién de poro més grande y porosidades que oscilan entre 35%
y 85%, es decir, un aumento en la concentracién de dopaje aumenta el rango de

la porosidad efectiva (Frohnhoff et al., 1995).

ii. Son posibles grandes variaciones en los indices de refraccién variando la densidad
de corriente o la concentracién de electrolito. Se requiere un nivel 6ptimo de
concentracion de HF para obtener el rango maximo del posible contraste del

indice de refraccién (Pavesi, 1997).

iii. Se ha informado que el estrés inducido por un contraste de alto indice de refraccién
causa la ruptura de la estructura (Pavesi and Turan, 2010). Las tensiones son a

menudo tensiones capilares provocadas por la evaporacion del electrolito.

iv. La velocidad de grabado es casi una funcién lineal de la densidad de corriente para

el sustrato tipo p (Mulloni et al., 1999) pero no lineal para el tipo n (Loni, 2014).

v. Como la velocidad de grabado depende de la concentracion de HF, para disenar un
dispositivo 6ptico con capas delgadas de silicio poroso, se recomiendan concentra-

ciones bajas de HF debido a la baja velocidad de grabado.

vi. Dependiendo de la aplicacién requerida, la eleccién adecuada del sustrato (tipo y
resistividad) y las condiciones de fabricacién pueden resultar en MC micro, meso

O macroporosa.

I11.1.3. Aplicaciones del silicio poroso

Una de las aplicaciones del SP son los espejos dieléctricos. Un espejo ampliamente

estudiado es el espejo tipo Bragg (EB), en el cual el indice de refraccién de la estructura
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varia periédicamente (con un indice de refraccién alto, n,, y el otro bajo, n;) y el espesor
éptico de cada pelicula (a incidencia normal) es de un cuarto de onda a una longitud de
onda de diseno (Ag); esto es n,d, = npd, = Ag/4. Una de las caracteristicas de un EB
es ser altamente reflejante para la longitud de onda de diseno. En un EB, a medida de
que el numero de periodos se incrementa, la reflectancia se aproxima al 100%; ademaés
cuando la razén de n,/n; es grande, la banda foténica se incrementa. Si el EB refleja
toda la intensidad sin importar el angulo de incidencia del haz, se dice que el EB es
omnidireccional (Ariza-Flores et al., 2012). Adicionalmente a este tipo de estructuras,
se pueden disenar espejos omnidireccionales en los cuales los indices de refraccién de
la celda unitaria varien siguiendo algin patron; por ejemplo, un perfil sinusoidal o
Gaussiano (Estevez et al., 2009).

Las caracteristicas que hacen al SP un material inestable quimicamente (alta super-
ficie especifica y gran reactividad quimica) resultan las mds atractivas para su empleo
como sensor quimico o biolégico (Balderas-Valadez and Agarwal, 2014; Karthik et al.,
2018). Otra aplicacién importante del SP es su utilizacién como dispositivos emisores
de luz, debido a la luminiscencia que presenta el material en un amplio rango del es-
pectro. La eficiencia de un diodo de SP es mayor que la del Si masivo, dependiendo de
la estructura del diodo y del método de contacto del SP (Antunez et al., 2014).

Existen otros campos de desarrollo tecnologico que utilizan al SP como guias de
onda, filtros Fabry- Perot, interruptores épticos, cubrimientos antirreflectantes (Ariza-
Flores et al., 2014), celdas solares, microcapacitores, capas aislantes (eléctrica y térmica),

por mencionar algunos (Canham, 1997).
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I1I.2. Metodologia 6ptima para la sintesis de es-
tructuras de SP

La sintesis de peliculas de SP es una técnica simple y econdémica basada en la an-
odizacién electroquimica de obleas de Si cristalino en una solucion de HF. Una carac-
teristica principal de la oblea de Si es que la oblea debe estar polarizada anédicamente
(Si tipo p) ya que los huecos son consumidos durante el proceso electroquimico. Para
asegurar que los experimentos sean reproducibles, se debe contar con una metodologia
apropiada. En el caso de la obtencién de estructuras foténicas a base de SP es nece-
sario conocer la porosidad y velocidad de ataque en funcion de la densidad de corriente

suministrada.

I11.2.1. Caracterizacion de la resistividad

Las obleas comerciales suelen ser de diferente resistividad dependiendo de la cantidad
del dopante suministrado durante su elaboracion. En el laboratorio se trabaja con
obleas que tienen una resistividad de 0.001 a 0.005 Q-cm. La oblea comercial sera
seccionada en rectdngulos de 2x1.9 cm? para obtener 16 obleas ttiles. Entonces, es
conveniente hacer una mascara para medir la resistividad y que los puntos de medicion
concidan con las lineas por donde pasara el corte. Esto se muestra en la fig. 10.

La resistividad se mapea a través de una prueba de resistividad de cuatro puntos.
Aqui se emplea un dispositivo de cuatro puntas operado por computadora, en el que
se pasa una corriente constante entre las dos puntas externas, mientras que el voltaje
se mide simultaneamente entre las dos puntas internas. La resistividad se determina a
partir de los valores medidos de caida de voltaje (V') y corriente (I). La resistencia de la

oblea (R;) se calcula a partir de la relacién de corriente y voltaje, multiplicada por un
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Figura 10. Mascara que indica los puntos para medir la resistividad de la oblea. Las lineas
punteadas indican por donde pasardn los cortes de la oblea.

factor de correccién (F,) relacionado con la geometria de la muestra, es decir Ry = %FC.
La resistencia de la oblea y la resistividad (p) estan relacionadas por p = R,W, siendo

W el espesor de la oblea.

I11.2.2. Sintesis de capas de SP

El proceso de la sintesis del SP se puede resumir en tres etapas: preparacion de la oblea,

anodizacion electroquimica y enjuague y secado de la muestra.

Preparacién de la muestra

Dependiendo del ntimero de estructuras que se van a sintetizar sera la cantidad de

obleas que se someteran a la remocion de 6xido nativo, para lo cual se necesita:

i. Preparar una soluciéon de HF al 2%. En el laboratorio se cuenta con HF al 48%.
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Para obtener 400 ml de HF (2%) se ocupan 383.4 ml de agua desionizada y 16.6

ml de HF (48%).

ii. Verter 20 ml de la soluciéon preparada en un contenedor de plastico y colocar las

obleas con la superficie pulida hacia arriba durante 10 minutos.
iii. Enjuagar las obleas con etanol al 96% y secar con gas de nitrégeno.
iv. Repetir los dos pasos anteriores con la superficie pulida hacia abajo.

El objetivo de estas actividades, ademas de remover el éxido, es que los atomos de

Si que se encuentran en la superficie tengan enlaces Si-H.

e

//_ii‘ .
L

e

Oblea de Si Oblea de Si Oblea de Si

Figura 11. Ejemplo de la preparacién de la oblea. En esta etapa se secciona la oblea
comercial y se le remueve el éxido nativo.

Anodizacion electroquimica

En esta etapa se sintetizan las capas de SP. Para lo cual se realizan las siguientes

actividades:

i. Armado de la celda electroquimica.

ii. Preparacién del electrélito. En nuestro caso empleamos 6 ml de HF al 48% y 6 ml

de etanol al 99%.

iii. Programacion del software que controla la fuente de corriente y ejecucién del mismo.
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iv. Durante la reaccion electroquimica, es importante eliminar las burbujas generadas

mediante pipeteo por goteo.

En la fig. 12(a) y 12(b) se muestra un esquema simplificado y la vista real de la

celda electroquimica empleada durante la anodizacién electroquimica, respectivamente.

(a) Electrodo de Pt
(Catodo)
Electrolito
HF + EtOH Celda
de teflon
o

.Sello tipo “O-ring”
I Oblea de silicio

E]ectrodo de plata

———— N (Anoco)

Base de la celda
de teflén

Figura 12. (a) Esquema simplificado y (b) vista real de la celda electroquimica empleada.

Enjuague y secado de la muestra

Al finalizar el ataque electroquimico se llevan a cabo las siguientes acciones:

i. Retirar la mayor parte del electrolito y enjuagar la estructura dentro de la celda
electroquimica tres veces con etanol. La primera con etanol al 99% y las restantes

con etanol al 96%.

ii. Desarmar la celda electroquimica y secar la oblea con un ligero flujo de gas nitréogeno

(el secado en pentano es opcional).
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I11.2.3. Medicion de la reflectancia de la estructura sintetizada

En el mercado existe una gran variedad de dispositivos capaces de medir la reflectan-
cia, cuyas caracteristicas dependen de las necesidades del usuario. En el laboratorio
se cuenta con el espectrofotémetro Lambda 950 y su accesorio universal para medir
reflectancia (URA?) que opera desde 190 nm hasta 3300 nm y una variacién angular de
8° hasta 65°. La programacion y operacion de este equipo es relativamente sencilla. Al
ejecutar el software del espectrofotémetro (UV WinLab) se abre un cuadro de didlogo
con una lista de carpetas que contienen una serie de opciones. Las carpetas que nos

Interesan son:

i. Data collection. En esta carpeta se le indica la region del espectro electromagético
donde se llevard a cabo la medicién de la reflectancia y el incremento de cada

paso.

ii. Universal Reflectance Accesory. En esta carpeta se selecciona el modo de medicion
(reflectancia relativa), el angulo de incidencia y el tipo de ajuste (linea base), el

tamarnio del spot (ajuste fisico de 5 mm x 5 mm) y se aplican las opciones.

iii. Corrections. Aqui se dan las opciones para realizar las correcciones necesarias a las
mediciones obtenidas, como son la frecuencia (al inicio de cada tarea), la linea

base (autocero) y ajuste de la reflectancia (ninguna).

iv. Sample info. Presenta la informacién de las muestras a medir y la reflectancia se

grafica en tiempo real.

Obtener el espesor fisico (d) de la monocapa a través de una micrografia obtenida

por SEM. Con este parametro y el tiempo de sintesis, se obtiene la velocidad de

2Por sus siglas en inglés, Universal Reflectance Accesory.
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ataque.

A partir del patrén de interferencia del espectro de reflectancia de la monocapa porosa
se puede evaluar el espesor éptico A = ngpd, siendo ngp el indice de refraccién
de la capa porosa. La posiciéon de los maximos de interferencia estan dadas por

la relacién
)\m—i-l )\m
2(Ami1 — Am)’

donde A, es la longitud de onda del m-ésimo méaximo de reflexién. Si se conoce

nsp d= (46)

el espesor d de la monocapa por algiin método independiente, entonces ngp esta
dado por la relacién del espesor 6ptico dividido por d. La ec. (46) es vélida para
materiales cuyos indices de refraccién presentan una variaciéon muy pequena con
la longitud de onda, con muy poca absorcién, o en el caso de capas muy gruesas,
cuyos espectros presentan extremos separados por pequenos intervalos de longitud
de onda (Poelman and Smet, 2003). Cuando la capa es muy fina o el material
tiene una gran dispersion, el patrén de interferencia presenta pocos extremos. En

estos casos se utilizan otros métodos para evaluar el indice de refraccién.

I11.2.4. Obtencion de la porosidad

La porosidad de la monocapa correspondiente a la densidad de corriente de interés se
obtiene a través de la técnica de gravimetria. Para ello, la oblea de silicio utilizada
para la sintesis de la monocapa de SP es pesada en tres etapas: antes (m;) y después
(mg) del ataque electroquimico, seguido de pesar la oblea de silicio después de disolver

la pelicula de SP ya formada (mg) para calcular la porosidad con

p=_—2— T2 (47)

my —m3'
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Otra forma de estimar ngp, es emplear alguna teoria de medio efectivo, tales como
Maxwell-Garnet, Bruggeman o Looyenga-Landau-Lifshitz (Aspnes et al., 1979). En

nuestro caso, la expresién

n% — n?
1—p) +—3-=0 48
Hp) =0, (48)

2 2
nfm —Ngp
n3  + 2n2

fm SP

que corresponde a la teorfa de Bruggeman. Aqui ng y n%p son el indice de refraccién
del silicio cristalino y del medio que llena los poros, respectivamente, y p es la porosidad
de la capa de SP. En el capitulo anterior se justificé el uso de esta teoria y se desarrolld
la misma.

Para que la sintesis de las capas de SP sea reproducible, es indispensable contar
con las curvas de calibracién para la porosidad y velocidad de ataque en funcion de la
densidad de corriente, por lo cual es necesario repetir los pasos 3-6 para las densidades
de corriente de interés.

En el laboratorio se cuenta con un lote de obleas de silicio cristalino cuyo mapeo
de resistividad promedio fue de 1.4+0.15 m{2-cm. La tabla I contiene los parametros
obtenidos de diversas muestras en las que se utilizaron densidades de corrientes (j) y
tiempos de exposicién (t) diferentes. Aqui se empleé un electrolito compuesto por HF
(concentracién de 48%) y etanol (99% de pureza) en proporcién volumétrica de 1:1.

Y en la fig. 13 se presentan las curvas de ajuste para la velocidad de ataque
y porosidad en funcién de la densidad de corriente empleada para la sintesis de las
peliculas de SP. La funcién que modula a la velocidad de ataque es v (j) = (Aj)?’/ 4
siendo A = 1.6 (%)4/ ’ % y j la densidad de corriente (en %) Para la porosidad
es p(j) = B+ (C§)"?, siendo B = sy C = 0.00022%. Ademés, estas curvas de
ajuste se comparan con las obtenidas por (Theifl, 1997) y (Ariza-Flores et al., 2012),

respectivamente. Se observa que los perfiles de las curvas son similares.



Tabla I. Pardmetros obtenidos en la sintesis de diferentes monocapas de SP.

Muestra J t Espesor | Vel. Ataque | Porosidad
(mA/em?) | (s) | (nm) | (nms) (%)
1 0.5 7200 | 2060+15 0.28+0.01 34.20
2 1.0 5400 | 3142410 0.58+0.02 37.40
3 2.0 2978 | 3325420 1.11£0.05 42.05
4 10.0 299 | 1948418 6.51+0.13 47.60
5 30.0 120 | 1979415 | 16.4940.05 49.85
6 40.0 75 | 1953420 | 26.04+0.23 52.35
7 85.0 6 274425 45.751+0.23 —
156.0 4 245425 61.29+0.58 —
200.0 3 224425 74.764+1.56 —
305.0 2 201425 | 100.7513.21 76.50
125 —I(a) I I ' (HF 48%Etanol, 1:1) 80 L (b) I (HF 48%:Etanol, 1:1) s
. ® Medido ® Medido
2100 | —Ajuste -4 £ 70 | — Ajuste -
£ 3
-\%’ 75 - E 60 -
S0 1 850 .
§ =« Medido (Thei}, 1997) o ¢ Medido (Ariza, 2012)
5 r — Ajuste (TheiB, 1997) | 40 — Ajuste (Ariza, 2012)
O | | | | | O | | | | | |

0 50 100

Densidad de corriente (mA/cm?2)

150 200 250 300 350

50

0 50 100

150 200 250 300 350
Densidad de corriente (mA/cm?2)

Figura 13. Curvas de ajuste de la (a) velocidad de formacién y (b) porosidad de las capas
de SP para obleas de Si con una resistividad de 1.4 mQ-cm y utilizando un electrolito de
HF (48%) y etanol en proporcién volumétrica de 1:1. Estas curvas son comparadas con las
obtenidas por ( TheiB, W. 1997) y (Ariza-Flores et al. 2012), respectivamente.

II11.3. Resultados

En esta seccion se muestran diversas estructuras de SP, las cuales se pueden agrupar

en tres bloques: (i) estructuras monocapa, (ii) espejos de Bragg y (iii) estructuras
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multicapa tipo chirped.

II1.3.1. Estructuras monocapa

Para validar las curvas de ajuste, se sintetizaron dos estructuras monocapa. La primer
estructura se sintetizé con una densidad de corriente de 10 mA/cm? durante 305 se-
gundos. En la fig. 14(a) se grafica el espectro de reflectancia calculado y medido desde
400 hasta 2500 nm. Estos espectros se obtuvieron utilizando luz no polarizada y el haz
incidié a 8° respecto a la normal de la superficie. En la fig. 14(b) se muestra la micro-

grafia de la estructura sintetizada. La otraestructura se sintetizé con j = 30 mA /cm?

40

(a) ----- Calculada
m—— Experimental

W
o
P

Reflectancia (%)
s 3

o

N
o

(C) ------ Calculada
m—— Experimental

w
o
-

1995 nm

Reflectancia (%)
s 3

o

500 1000 1500 2000 2500
Longitud de onda (nm)

Figura 14. Reflectancia calculada y medida para las monocapas sintetizadas con (a) 10 y
(c) 30 mA/cm?. La reflectancia se obtuvo a 8° de incidencia y se empled luz no polarizada.
Micrograffas de las monocapas sintetizadas con (b) 10 y (d) 30 mA/cm?, durante 300 y
120 s, respectivamente.
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durante 120 s. El espectro de reflectancia calculado y medido, en el mismo rango, se
muestran en la fig. 14(c), mientras que la micrografia de la estructura se presenta en la
fig. 14(d). En estas graficas se observa que el nimero de oscilaciones de la reflectancia
coincide; sin embargo, para la primer pelicula su amplitud es menor en la regién visible.
Con los resultados obtenidos de estas dos estructuras se puede decir que las curvas de

ajuste son las adecuadas para la sintesis de capas de SP.

111.3.2. Espejos multicapas

El objetivo de la sintesis de espejos multicapa tipo Bragg disenados para una determi-
nada longitud de onda fue corroborar la velocidad de formacién y su porosidad de las
peliculas de SP. Para ello, se debe pensar en las caracteristicas que tendra el espejo,
como son: la longitud de onda central que se quiere reflejar (\g), el nimero de perio-
dos y el contraste de porosidades. Por ejemplo, considerese un espejo de 30 periodos,
centrado en \g = 650 nm y que las porosidades de las capas sean de 51% y 76%. De
acuerdo a las curvas de ajuste, la densidad de corriente para estas porosidades son de
35.37 y 304.9 mA /cm? y las velocidades de ataque son 20.6 y 103.6 nm/s, respectiva-
mente. Este espejo se sintetizd y el tiempo de sintesis de cada capa fue de 3.03 s y 1.01
s, respectivamente.

Posteriormente, se midi6 la reflectancia de la estructura foténica obteniéndose un
espectro centrado en una longitud de onda menor. Si consideramos que la porosidad
es constante, el espesor de cada pelicula es menor y, por consecuencia, la velocidad de
ataque, también. Entonces, los parametros se ajustaron numéricamente de tal forma
que las reflectancias fueron semejantes (ver fig. 15(a)). Después de analizar los epe-
sores de las capas (ver fig. 15(b)), se obtuvieron las velocidades de ataque de 19.35 y

98.07 nm/s para las densidades de corrientes utilizadas. Claramente, estos valores son
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menores a los obtenidos con las curvas de ajuste. La diferencia se puede atribuir a una

variacion de la resistividad de la oblea empleada.

100

DN 0
oS O

N
(@]

Reflectancia (%)

[\
()

400 500 600 700
Longitud de onda (nm)

Figura 15. (a) Reflectancia calculada y medida de un espejo de Bragg sintonizado a Ay = 610
nm. La reflectancia se obtuvo a 8° con luz polarizada. (d) Micrografia del espejo de Bragg
con 30 periodos.

I11.3.3. Heteroestructuras multicapas

El proposito de sintetizar heteroestructuras de SP es obtener una estructura dieléctrica
que sea capaz de reflejar en una amplia region del espectro electromagnético. Otra
de las caracteristicas deseable de estos espejos es que cumplan la condicion de Bragg
(el espesor de cada una de las peliculas debe ser de A/4). Existen diversas formas de
disenar y obtener dichas estructuras. Una de ellas es apilar varios espejos sintonizados
a diferentes longitudes de onda. Por ejemplo, en la fig. 16(a) se mapean los espectros de
reflectancia calculados para una estructura fotonica formada por 3 espejos. El primer
espejo se sintonizé a A\g = 400 nm y esta formado por 20 periodos; el segundo se
sintoniz6 a Ay = 1100 nm y tiene 10 pares de capas; el tercer espejo se disend con
10 periodos y estd sintonizado para reflejar en Ay = 1700 nm. La micrografia de la

estructura sintetizada se muestra en la fig. 16(b). El espectro de reflectancia medido
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Figura 16. (a) Mapeo de la reflectancia calculada como funcién de la longitud de onda y
del dngulo de incidencia de la estructura. (b) Micrografia de la estructura sintetizada. La
estructura fue formada por tres espejos sintonizados a 400, 1100 y 1700 nm, cada uno.
(c) Comparacién de la reflectancia calculada y medida de la estructura. La reflectancia se
obtuvo a 8° con luz no polarizada.

a 8° se muestra en la fig. 16(c). En esta figura se compara con el espectro calculado
y se observa que ambos espectros tienen caracteristicas similares. Con esto, quedan
validadas las curvas de ajustes.

Otra forma de obtener heteroestructuras, es en la cual el cambio en la longitud de
onda de diseno se modula por alguna funciéon. En los capitlos siguientes se describen a

detalle estas técnicas de diseno.
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Capitulo IV

OPTI}VIIZACI()N DE ESTRUCTURAS
FOTONICAS A BASE DE SP

En este capitulo se desarrollan dos técnicas para disenar estructuras fotonicas multicapa
altamente reflectivas (omnidireccionales). En la primera, la distrubucién de los periodos
de la estructura se modula mediante una funcién creciente. La funcién puede ser tan
simple o complejo como se desee. La reflectancia de la estructura disenada se maximiza
con el médulo Minuit de PDL! (James, 1994). La otra técnica para proponer estructuras
omnidireccionales en una amplia region del espectro electromagnético consiste en apilar
espejos sintonizados a diferentes longitudes de onda. Para cada subespejo se calcula
su gap fotonico. Con la ayuda de Minuit, se obtiene el traslape 6ptimo de dos gaps

consecutivos que maximiza la reflectancia de la estructura.

IV.1. Estructuras foténicas tipo chirped

En esta seccidn, se estudian estructuras multicapa donde los espesores de cada par de

capas estan sintonizados a una longitud de onda \; que cambia gradualmente con la

1Por sus siglas en inglés, Perl Data Language.
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profundidad de la capa. La distribucién de cada par de capas se modula por la expresion

7—1
)\] = /\min + ()\max - )\min) f (N _ 1) 9 (49)
p

donde Anin ¥ Amax son las longitudes de onda de diseno minima y méxima, respecti-
vamente, N, es el nimero de periodos en la estructura y f(£) es una funcién suave
que va de 0 a 1, desde la superficie (¢ = 0) al substrato (£ = 1). Sélo consideramos
funciones crecientes f(£) debido a la alta absorcién de SP en la regién ultravioleta que
disminuye en el visible y se vuelve insignificante en el infrarrojo cercano, por lo que
los primeros periodos se sintonizan en las regiones UV-Vis. Considerese las siguientes

clases de funciones:

fi(&) = (50)
f2(€) = % (& +¢) (51)

y
f3(§) = Aa" (1 =) + ¢, (52)

donde «, 3, y A son parametros a optimizar para maximizar la reflectancia promedio.
La funcién f; (ec. (50)) representa perfiles crecientes simples, restringiendo a > 0. La
funcién fy es un promedio aritmético de dos funciones del tipo f; con diferentes poten-
cias oy 5. La funcién f3 (ec. (52)) estd disenada para que el sumando con la potencia
« domine cerca de la superficie y el sumando con la potencia [ prevalezca cerca del
substrato, para permitir diferentes comportamientos en los bordes del espectro. Los
parametros que se optimizaron para obtener la maxima reflectancia media fueron «, 3,
Ay N,. Lareflectancia R (), 0) de las estructuras resultantes se calculé en dos regiones
del espectro electromagnético. La regién R; se eligié de 350 a 1400 nm y $5 se selec-
ciono de 400 a 3000 nm, ambos en el rango angular de 0° a 90°. Ademas, en la primera

region se optimizo la longitud de onda minima de diseno y la longitud de onda maxima
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de diseno se establecié en 1400 nm; mientras que en la segunda region las longitudes de
onda se establecieron en 850 y 3000 nm, respectivamente. Aproximadamente el 90% de
la radiacion solar que llega a la superficie terrestre estd contenida en la region espectral
Ry y el 98% en Ry (Bird et al., 1983). Una aplicacién directa de las estructuras opti-
mizadas en estas regiones son los concentradores solares. Los pardmetros optimizados

correspondientes a un contraste de porosidad del 51/76% se muestran en la tabla II.

Tabla Il. Parametros optimizados «, 3, Ay N, que producen la reflectancia mas alta (R)
promediada sobre los rangos espectrales R; (primer bloque) y R, (segundo bloque) y el
rango angular 0-90° para las clases de perfil fi, foy f3 (ecs. (50)-(52)). Incluimos el
espesor d de la estructura y el ancho y centro espectral omnidireccional (AOD y COD).

Funcién Parametro Periodos | Espesor | BOD | COD | (R)
a | 5] A Np (pm) | (nm) | (nm) | %

f 024 | — | — 222 86.1 300 | 1150 | 89

fo 0.37 | 1.06 | — 102 35.9 220 | 1110 | 88

f3 1.23 1 0.54 | 0.18 63 21.6 250 | 1125 | &89

f 120 — | — 90 60.4 2150 | 1925 | 92

fo 1.08 | 1.86 | — 105 61.7 2000 | 2000 | 89

f3 1.01 | 1.95 | 0.20 102 62.3 2005 | 1975 | 90

En la regién 4, la funcion f3 modula la mejor distribuciéon de los periodos en el
menor espesor y la estructura fotonica propuesta tiene la mayor reflectancia. Ademas,
esta estructura tiene un ancho omnidireccional (AOD) de 250 nm centrada (COD)
en 1125 nm, como se muestra en la fig. 17(b). Se han reportado varias estructuras
foténicas con una BOD (Xu et al., 2018; Ahmed et al., 2014; Dietsch et al., 2000)
definida como aquellas regiones espectrales en las que R > 90% para todos los dngulos.

Aqui adoptamos el mismo criterio. Esta estructura serd sintetizada y la llamaremos S-1.
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Figura 17. Perfiles de las funciones optimizadas que modulan la distribucion del j-ésimo
periodo sintonizados al disefio \; para las estructuras analizadas en la regién (a) de 350 a
1400 nm y (c) de 400 a 3000 nm. Espectros de reflectancia de las estructuras optimizadas
en la regién (b) de 350 a 1400 nm y (d) de 400 a 3000 nm. Las lineas de puntos delimitan
el drea donde R > 90%. En la primera regién hay una banda OD y en la segunda regién
hay una banda de cuasi OD. Los célculos son para luz no polarizada.

En la region Ry, las estructuras propuestas tienen espesores y espectros de reflectancia
muy similares; sin embargo, la de menor espesor y méaxima reflectancia es la disenada
a partir de la funcién f;. Esta estructura también serd sintetizada y la llamaremos
S-2. Los espectros de reflectancia calculados de S-2 se muestran en la fig. 17(d). Esta
estructura tiene una regién muy amplia donde R (A,6) > 0.90, que se ubica de 850 a
3000 nm y en un rango angular de 0° a 70°. Entonces, se puede decir que S-2 tiene una
banda cuasi-OD (¢-BOD) de 2150 nm centrada en 1925 nm.

Por otro lado, los perfiles de las funciones (con los pardmetros optimizados) que

modulan la distribucién del j-ésimo periodo sintonizado a A;, en la primera regién
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de andlisis, se muestran en la fig. 17(a). En la fig. 17(c), se grafican los perfiles
de las funciones relacionadas con la segunda regiéon. En estas figuras, se observa que
los perfiles son muy similares en cada regién de andlisis. Por ejemplo, en la primera
region de analisis, es necesario que las estructuras foténicas tengan el menor niimero de
periodos sintonizados en la zona donde el SP esta absorbiendo y que sean los primeros
periodos de la estructura. Debido a que la absorcién del SP es insignificante en Rs, las
funciones optimizadas no estan demasiado lejos de un perfil lineal.

Se fabricaron las estructuras optimizadas (S-1 y S-2) y se midi6 sus espectros de
reflectancia en varios angulos de incidencia #. Debido a limitaciones experimentales, se
restringen los resultados al caso de luz no polarizada. En la fig. 18(a), las reflectancias
calculadas y medidas se comparan de 350 a 1400 nm para diferentes angulos de inci-
dencia (6 = 10°, 20°, 30°, 40°, 50° y 60°) para S-1. Sus espectros tienen caracteristicas
muy similares. Por ejemplo, para A > 700 nm y 10° < 0 < 40°, el espectro difiere en
menos del 5% y para 6 > 40° ambos espectros son cualitativamente consistentes pero
la reflectancia medida es menor que la calculada. Esta diferencia se puede atribuir,
en parte, a la dispersion de la luz en interfaces reales, que generalmente tienen una
cierta rugosidad (Theiflet al., 1994; Chavez-Castillo et al., 2020; Missoni et al., 2020)
que no hemos tenido en cuenta en nuestra teoria. La reflectancia se midié usando luz
no polarizada. Debido a las limitaciones del espectrofotometro, no es posible realizar
mediciones para # > 60° y, por lo tanto, verificar la BOD. Por tanto, en este rango an-
gular, nos limitaremos a decir que la estructura tiene una banda cuasi-omnidireccional
(R (A, 0) > 90%) ubicado entre 980 y 1340 nm.

Por otro lado, la fig. 18(b) muestra la comparacién de los espectros de reflectancia
calculados y los espectros medidos en el rango de 400 a 3000 nm y los angulos de

incidencia antes mencionados para S-2. Estos espectros también son muy similares. La
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Figura 18. Espectros de reflectancia calculados y medidos en diferentes angulos de incidencia
para la estructura (a) S-1y (b) S-2. Los espectros de reflectancia son para luz no polarizada.
La zona gris indica la regién donde la reflectancia es superior al 90%. Esta regién corresponde
a la banda cuasi OD de la estructura. En el recuadro se muestra una fotografia de la
estructura sintetizada.
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diferencia entre los espectros calculados y medidos a longitudes de onda mas largas, se
puede atribuir a un aumento de imperfecciones como capas onduladas y mas rugosidad
para capas mas profundas, debido a una difusividad mas restringida del electroélito
a medida que aumenta el espesor de la estructura (Dal Negro et al., 2003; Vincent,
1994). Segun los resultados obtenidos, esta estructura tiene una amplia banda cuasi-

omnidireccional (R> 0.90) de 1800 nm centrada en 1880 nm.

IV.2. Estructura foténica con espejos apilados

Otra técnica para disenar estructuras que se reflejen en una amplia gama del espectro
electromagnético es apilar espejos de Bragg sintonizados en diferentes longitudes de
onda (Ag). Por ejemplo, Agarwal and Del Rio (Agarwal and Rio, 2003) propuso una
estructura foténica en la cual apilé 54 espejos de la siguiente manera: el primer espejo
lo sintonizé a A; = 700 nm y tuvo 2.5 periodos. Los siguientes j-ésimos espejos los
sintonizé a las j-ésimas longitudes de onda ();) siguiendo la secuencia A\j 13 — A\, =
(24 j) nm. Los j-ésimos espejos los sintetizé con 4 periodos cada uno. Ademsds,
Estrada-Wiese et al. (Estrada-Wiese et al., 2018) desarroll6 un método que combina
tres algoritmos de optimizacion estocastica junto con una metodologia de busqueda de
espacio reducido para obtener una configuracion de estructuras fotonicas personalizadas
y optimizadas.

En esta técnica, se continua utilizando la propagacién de ondas de Bloch en es-
tructuras periédicas, ya que esto permite conocer las frecuencias que tienen prohibido

propagarse a través de la estructura. Estos se obtienen analizando la expresion

1
cos(KD) = §TIM, (53)

donde D es el espesor del espejo, £ K representa el vector de Bloch que se propaga en el
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espejo (Mochan et al., 1987; Mochan and del Castillo Mussot, 1988; Pérez-Huerta et al.,
2018), Tr denota la traza y M es la matriz de transferencia de un periodo de espesor
D. Por lo tanto, siempre que |Tr (M)| > 2, la energia electromagnética no se pueda
propagar en el sistema peridédico. Esta condicion corresponde a una banda foténica pro-
hibida dentro de la cual esperamos una alta reflectancia, incluso para un sistema finito
hecho de unos pocos periodos. Esto sugiere la siguiente estrategia de diseno. Apilar
espejos, cada uno formado por unos pocos periodos de un sistema periddico, de modo
que su PBG se superpone al PBG del subespejo anterior y al del siguiente. El niimero
de periodos de cada subespejo es un pardametro importante. Si es demasiado pequeno,
el subespejo seria parcialmente transparente dentro del PBG. Si es demasiado grande,
la estructura resultante seria demasiado gruesa. Esto es particularmente importante
para los subespejos sintonizados en longitudes de onda mas cortas, para las que existe
cierta absorcion.

Por estas razones, el diseno de la estructura se realizo a través de dos estrategias: en
la primera, se consideraron periodos constantes. En la segunda, se asigné un nimero fijo
de periodos a cada espejo de acuerdo con el centro de su PBG: elegimos un solo periodo
para aquellos j-ésimos espejos sintonizados en \; < 500 nm, dos periodos para 500 <
Aj > 650 nm, tres periodos para 650 < A; > 800 nm, y para \; > 800 nm el nimero de
periodos p se varié entre 4 y 10. En ambos disenos, el grado de superposicién de PBG
consecutivos se tomé como pardmetro a optimizar para maximizar la reflectancia (R)
promediada dentro de los rangos espectral 400 < A > 3000 nm y angular 0° < 6 > 90°.
Definimos el porcentaje de superposicién en términos de la parte del PBG del j-ésimo
espejo que se encuentra dentro del PBG del (j + 1)-ésimo espejo.

La Tabla 11T muestra los valores optimizados de la reflectancia promedio (R) para

diferentes elecciones del ntimero de periodos p de cada subespejo, como se discutié
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anteriormente, incluyendo el ntimero resultante NV,, de subespejos apilados, el espesor
d de la estructura y la éptima superposicién de PBG consecutivos. El primer y se-
gundo bloque corresponden a la primera y segunda estrategia discutidas anteriormente,

respectivamente.

Tabla Ill. Numero total de espejos apilados N,, grosor d, superposicién entre PBG consec-
utivos y reflectancia promedio (R) para estructuras optimizadas disefiadas con un nimero
p de periodos por espejos (primer bloque) o un niimero p de periodos para esos espejos sin-
tonizados en longitudes de onda A; >800 nm (segundo bloque, ver texto), para diferentes
valores de p.

p | Ne| d | Traslape del | (R)
(pm) | PBG (%) | (%)

1198 ] 43.2 95 91.0
3 | 31| 425 81 91.8
o | 17 | 419 68 92.0
4 |25 | 387 74 92.3
6 | 18 | 41.5 78 95.35
10| 13 | 454 56 95.34

Segtun la tabla III, la estructura que tiene la mayor reflectancia esté en el segundo
bloque. A esta estructura la llamaremos S-3. En S-3, la superposicién de dos PBG
consecutivos es del 78%, su espesor es de 41,5 pym y su reflectancia promedio es del
95.3%. Ademas, S-3 se compone de 18 espejos sintonizados en las siguientes longitudes
de onda: 400, 460, 510, 570, 640, 720, 810, 910, 1020, 1150, 1290, 1450, 1630, 1830,
2060, 2320, 2610 y 2860 nm. Los espectros de reflectancia calculados y medidos de S-3
se muestran en la fig. 19. El mapeo de reflectancia que se muestra en la fig. 19(a)
revela una estructura casi omnidireccional en el rango de 950 a 2900 nm, y un rango

angular entre 0° y 60°. También se observa que para ¢ > 70° y longitudes de onda
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Figura 19. (a) Reflectancia calculada para la estructura optimizada. (b) Comparacidn entre
los espectros de reflectancia medidos y calculados en varios dngulos de incidencia. Los
espectros de reflectancia son para luz no polarizada. La banda gris indica la regién en la
que la reflectancia es superior al 90%. El recuadro muestra una fotografia con una vista
superior de la estructura sintetizada.

larga la reflectancia disminuye y tiene oscilaciones. Estos efectos se pueden atribuir
a la mayor penetracién del campo electromagnético dentro de la estructura, como lo
muestra Puente-Diaz, et al. (Puente-Diaz et al., 2020). En la fig. 19(b) se compara la
reflectancia calculada y medida para la estructura S-3, en varios dngulos de incidencia.
Aunque, el rango de longitud de onda cuasi omnidireccional de la estructura sintetizada,
de 950 a 2750 nm, es ligeramente més pequeno que el calculado, el PBG medido es

casi el doble de ancho de una estructura de SP tipo chirped recientemente reportada
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(Chavez-Castillo et al., 2020), que tiene el mayor tamafio anteriormente publicado.
Finalmente, la tabla IV muestra algunos espejos OD basados en SP disenados para
operar en la region NIR y el ancho de la banda prohibida omnidireccional se compara con
las estructuras analizadas en el presente estudio. Por ejemplo, el AOD de la estructura
S-1 es 20 nm més ancho que el reportado por Bruyant, et al. (Bruyant et al., 2003) y se
encuentra mas cerca del rango visible. Ademaés, el BOD de la estructura S-3 comienza
a 950 nm como el sintetizado por Estévez, et al. (Estevez et al., 2009); sin embargo, el
ancho de S-3 se extiende a 2750 nm. En otras palabras, S-3 tiene una AOD 3,55 veces
mayor. Ademds, el BOD de la estructura reportada por Xifre-Perez, et al. (Xifré-Pérez

et al., 2005) representa solo el 17,6% del AOD de las estructuras S-2 y S-3. La tabla

Tabla IV. Desarrollo de espejos omnidireccionales basados en silicio poroso para la regién
NIR para trabajos previamente publicados (primer bloque) y para las diferentes muestras
aqui estudiadas (segundo bloque). Mostramos las bandas omnidireccionales (BOD) logradas
y sus anchos (AOD).

Referencia Ano BOD AOD

(nm) (nm)

Bruyant et al. (2003) 2003 | 1100-1440 340
Xifré-Pérez et al. (2005) 2004 | 1297-1615 318
Estevez et al. (2009) 2009 | 950-1456 506

Chavez-Castillo et al. (2020) | 2020 | 1000-2000 1000

Wu et al. (2021) 2021 | 1284-2605 1321
S-1 980-1340 360
Este trabajo | S-2 980-2780 1800
S-3 950-2750 1800

revela que las estructuras porosas basadas en silicio S-2 y S-3 tienen el ancho de brecha



66

mas amplio, siendo 1,36 veces mayor que el trabajo mas grande reportado hasta ahora

en la regién NIR (Wu et al., 2021).
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Capitulo V

ESTRUCTURAS FOTONICAS DE
SILICA POROSA

En este capitulo se mencionan algunos procesos de oxidacion del SP; siendo la oxidacién
térmica la mas usada. Ademds, se presenta el diseno, la sintesis y la caracterizacién

Optica de diversos sistemas multicapa de SP completamente oxidados.

V.1. Introduccion

El estudio de las estructuras foténicas 1D, especialmente los espejos de Bragg, ha tenido
un impulso en los iltimos anos ya que se han propuesto varias técnicas para optimizar
su disefio como las estructuras tipo chirped (Chavez-Castillo et al., 2020), el apilamiento
de espejos mediante el andlisis del traslape de dos BOD consecutivas (Castillo-Gallardo
et al., 2021) o métodos estocasticos (Estrada-Wiese et al., 2018), y estructuras con
gradiente de Fermi (Guermit et al., 2020). En estos trabajos se reportan estructuras de
Bragg OD o cuasi OD en el IR. Ademas, Castillo et al. (Castillo-Gallardo et al., 2021),
minimizé el espesor de las estructuras sintetizadas.

Se ha observado que el almacenamiento de peliculas de SP en el aire ambiente

provoca una oxidacion incontrolada. El silicio se convierte parcialmente en SiO, vy,



68

en consecuencia, las propiedades del SP cambian (Kellarev and Ruschin, 2018). La
oxidacién térmica (OT) es el método de estabilizacién térmica mds antiguo y més
utilizado para SP. Ademads, existen otros tratamientos de oxidacion, que tienen sus
propios potenciales y resultados caracteristicos. Cabe senalar que los tratamientos de
oxidacién no poseen extension, estabilidad o propiedades similares. Por ejemplo, la
oxidacion con ozono tiende a formar més grupos de hidroxilo en la superficie del SP
que la oxidacion térmica. La oxidacién electroquimica tiene efectos similares, pero
la capa de 6xido producida es més gruesa y mas estable que la de la oxidacion por
ozono. El uso de oxidantes en la oxidacion quimica generalmente acelera el proceso
de oxidacién, dependiendo de si se usa un oxidante suave (bérax (Joo et al., 2014)) o
fuerte (dcido nitrico). Es posible combinar las diferentes rutas de oxidacién simultanea
o sucesivamente para obtener la adecuada formacion de 6xido.

La OT tiene diferentes variaciones, que dependen de la atmosfera, la presion, la
velocidad de calentamiento y la duracién del proceso. Ademas, la temperatura de
oxidacién tiene efectos significativos en el proceso. La oxidacion en oxigeno seco ge-
neralmente consta de tres procesos diferentes dependientes de la temperatura (Pap

et al., 2004; Salonen and Makila, 2014):

I El proceso de temperatura mas baja se llama oxidacion de enlace posterior, que
tiene lugar a temperatura ambiente. Sin embargo, el proceso es muy lento a
temperatura ambiente y generalmente necesita temperaturas superiores a 200 °C
si se va a completar en unas pocas horas. En este proceso, los atomos de oxigeno
atacan selectivamente a los enlaces de Si—Si de la superficie y los atomos de Si
no reemplazan a los a&tomos de hidrégeno en la superficie. Los puentes de oxigeno
formados entre los atomos de Si de superficie y la segunda capa de Si atémica

expanden la estructura atémica local en un 30%, causando una ligera disminucién



69

en el didmetro de poro. Ademés de mejorar la estabilidad, la oxidacion a 300 °C
cambia la superficie del SP de hidrofébica a hidrofilica, aunque la mayoria de los

atomos de hidrégeno permanecen en la superficie.

IT El siguiente proceso de oxidacion comienza por encima de 400 °C. En este proceso, la
terminacién de hidrégeno se reemplaza con grupos hidroxilo y aumenta el grosor
de la capa oxidada. Un proceso completo puede necesitar temperaturas tan altas

como 650 °C.

IIT En el proceso final, la oxidacién avanza hacia el esqueleto del SP, esto ocurre a

temperaturas alrededor de 900-1000 °C.

Debido a la expansién estructural, el didmetro de los poros y la porosidad dependen
de la extension de la oxidaciéon. Adicionalmente, se ha observado que disminuyen el
area superficial especifica, el tamano de los poros y el volumen en el SP oxidado por
encima de 600 °C. Esto podria evitarse pre-oxidando SP a alrededor de 300 °C, antes
de la oxidacién a alta temperatura, pero depende de la estructura inicial del SP.

Después de la oxidacion, una monocapa de SP oxidada se compone de una mezcla
de silicio, aire y SiO,. La reaccion de silicio con oxigeno produce un aumento de 2.27
veces en la fraccion de volumen en el esqueleto de silicio. Suponiendo que la fracciéon de
volumen de 6xido de silicio es V,,, la porcién de Si se reduce en V. /2.27 y la fraccién
de volumen vacio es (1.27/2.27) V,,, en relacién con las muestras obtenidas (Ruminski
et al., 2011). Ahora bien, si se desea una estructura foténica, por ejemplo, un espejo de
Bragg en el cual la fraccién del volumen de SP del conjunto de capas de baja porosidad
se oxida completamente (V,, = 1) durante el proceso de oxidacién y la capa no se
deforma, la fraccién de esta tendra que ser 1/2.27, o bien, una porosidad p ~ 56%. En

el caso de capas de alta porosidad, existe una mayor fraccion de aire y esto implica
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que se obtienen capas de silice porosa. Con esta configuracion, tendremos estructuras
foténicas de silice porosa de SP, seguido de un proceso de oxidacion. En este trabajo se
reporta el efecto de oxidacion de estructuras fotonicas tipo chirped de SP. La porosidad
baja y alta utilizada en la estructura multicapa es 56% y 76%, respectivamente. Con
estos valores se obtienen capas de SiO, sin y con una porosidad p ~ 54, 5%.

El proceso de OT se realiza en un horno con flujo de oxigeno en tres etapas continuas,
primero a 350 °C durante 1 h, luego a 600 °C durante 2 h y finalmente a 900 °C durante
2 h. Después del proceso de oxidacion, todo el silicio contenido en las capas de SP se
transformo6 en SiO,, capas alternas de silice y silice porosa. La porosidad de la capa

muestra un 55% segun el cédlculo con la teoria del medio efectivo de Bruggeman.

V.2. Diseno de la estructura

Es bien sabido que un espejo de Bragg (Bruyant et al., 2003; Xifré-Pérez et al., 2009)
es una estructura fotonica en la que dos capas con diferente indice de refraccion se
alternan peridédicamente y el espesor de la capa déptica es un cuarto de onda para una

determinada longitud de onda (\g); es decir,
kydy = kpdp = /2, (54)
donde d; es el espesor fisico de cada capa y k; se obtiene de
ki = Veig? - Q2 (55)

siendo i = H o L. Aqui g; = n? es la permitividad eléctrica (por simplicidad se asume
que todos los medios son no magnéticos, con permeabilidad pu, = 1), ¢ = w/c = 2w/A

es el numero de onda del espacio libre correspondiente a la longitud de onda A y

Q = noqsin b; (56)
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es la proyeccion del vector de onda sobre las interfaces, que se conserva de acuerdo con la
ley de Snell, siendo 6; el angulo de incidencia. Las muestras utilizadas en este trabajo
contienen dos componentes: silicio y aire u 6xidos de silicio y aire. Para calcular
la porosidad y el espesor a partir de los espectros de reflectancia experimentales, se
debe utilizar un modelo de medio eficaz apropiado. En el presente trabajo se utilizé la
aproximacién de Bruggeman (Pap et al., 2006). Se ha demostrado que la teoria de medio
effectivo de Bruggeman produce resultados que concuerdan bien con las mediciones
experimentales cuando se aplica a Si poroso construido a partir de obleas altamente
dopadas con boro (Si tipo p) (Estrada-Wiese and Rio, 2018). Para un medio que

contiene dos componentes diferentes, la relacién viene dada por

ngn (A) — ”sz (A) +p n?‘m (A) — ngff (M)
nz, (\) + 2n§ff (\) nfcm (N + 2ngff (A’

(1-p)

donde p es la porosidad, 7y, Nfm Y Neyy, s el indice de refraccién de la matriz porosa,
del medio que llena la matriz porosa y del medio efectivo, respectivamente. El indice
de refraccion complejo se define como 7 (A) = n(A) + ik (A) donde la absorcién estd
relacionada con el coeficiente de extincién « (\). Los valores para n (A) y & (\) del Si
y SiOy se tomaron de (Polyanskiy, 15 de Enero de 2020). Aunque el Si a frecuencias
Opticas depende de la concentracién del portador de carga, el cambio en el indice de
refraccién varfa como 1073, lo cual es insignificante en comparacién con el cambio en
el indice de refraccién debido a la incertidumbre en las mediciones de porosidad (Reed,
2008).

Existen varias técnicas para disenar estructuras foténicas 1D. Una de ellas es apilar
un conjunto de espejos sintonizados en diferentes A\g (Agarwal and Rio, 2003). Otra
técnica es aquella donde la distribucion de los periodos es modulada por una funcién
creciente, obteniendo una estructura tipo chirped. En trabajos anteriores, Castillo-

Gallardo (Castillo-Gallardo et al., 2021) demostré que la optimizacién de funciones
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paramétricas tienen perfiles similares independientemente del contraste de porosidad.
Sin embargo, el nimero de periodos de una estructura aumenta al reducir el contraste
de porosidad. Teniendo esto en cuenta, se decidié disenar una estructura tipo chirped.
Asi, el diseno del j-ésimo periodo de la estructura foténica esta modulado por la j-ésima

longitud de onda, \;, dada por
/\j - >\min + ()\max - Amin) (5)(1 ) (57)

donde ¢ = L=

1
Np—1

es la normalizacion del j-ésimo periodo en el nimero de periodos N,
Amin ¥ Amax son las longitudes de onda minima y maxima de disenio, y « es un parametro
de optimizacién. El proceso de optimizacion se llevo a cabo utilizando el médulo PDL

Minuit para calcular la reflectancia media maxima en el menor espesor.

V.3. Resultados

En esta seccion se presenta el analisis de la respuesta 6ptica de dos estructuras fotonicas.
La primera fue disefiada a incidencia normal (aplicado a la ec. (56)), la cual se identifica
con S-A antes del proceso de oxidacién y S-A’ después del proceso de oxidacién. La otra
estructura se disend a 45° de incidencia, que se identifica con S-B antes de la oxidacion
y con S-B’ después de la OT.

Los pardmetros a optimizar (considerando una oxidacién completa) de las estruc-
turas son o y N, (nimero de periodos), que varfan de 0.4 a 1.6 y de 200 a 600 periodos,
respectivamente. La reflectancia se calcula de 250 a 1400 nm en el rango angular de
0° a 90° para luz no polarizada. Los resultados indican que las estructuras con mayor
reflectancia son aquellas con 550 periodos y estan moduladas con funciones que tienen
su « en la vecindad de 1, como se muestra en las figs. 20(a) y 20(d). El espesor fisico

de las estructuras optimizadas es superior a 190 um. Esto representa un inconveniente
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Figura 20. Reflectancia promedio calculada a partir de estructuras que tienen de 200 a
600 periodos. Su distribucién estd modulada por la ec. (57) y los valores de v van desde
0.4 hasta 1.6, disefiados para (a) incidencia normal y (d) incidencia de 45° (cada contorno
representa 1%, siendo los valores méximos obtenidos con 84% y 87% , respectivamente).
Mapeo de la reflectancia de las estructuras (b) [(e)] S-A [S-B] y (c) [(f)] S-A’ [S-B']. Las
lineas punteadas indican el gap OD o cuasi OD. Los célculos que se muestran son para luz
no polarizada.

ya que, debido al contraste de porosidad utilizado, la estructura tiene una estabilidad
mecanica muy baja y tiende a fracturarse en la etapa final de la sintesis. Por este
motivo, se decidié estudiar estructuras con 400 periodos distribuidos homogéneamente
de 380 a 1400 nm; es decir, con a = 1.0.

La estructura S-A tiene un espesor fisico de 114.85 pm. El célculo de reflectancia
indica que esta estructura, antes de la oxidacién, tiene una banda OD localizada de
1080 a 1370 nm y una banda cuasi-OD (R > 80%) que va de 470 a 510 nm en el
rango angular de 0° a 50° (fig. 20(b)). La fig. 20(c) muestra la reflectancia calculada
considerando los indices de refraccién del silicio poroso completamente oxidado y sin
deformacion de las capas de baja porosidad. Estos espectros tienen una banda cuasi-
OD (R > 80%) ubicado de 360 a 1160 nm en el rango espectral de 0° a 50°. Si el
angulo de incidencia se cambia durante el diseno de la estructura, la respuesta optica

cambiara. La estructura S-B fue disenada para 6; = 45° y las reflectancias calculadas
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se mapean en las figs. 20(e) y 20(f), que muestran espectros similares a la estructura
S-A. El espesor de este es de 141.5 pum.

La comparaciéon de los espectros de reflectancia medidos en diferentes angulos de
S-A se muestran en la fig. 21(a). Estos espectros son muy similares, por ejemplo, la
estructura sintetizada tiene dos gaps cuasi-OD (R > 80%) de 40 y 405 nm, ubicados
de 465 a 505 nm y de 1040 a 1445 nm, respectivamente, en el rango angular medido.

Después de oxidar S-A, se obtiene la estructura S-A’. En la fig. 21(b) se comparan los
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Figura 21. Espectros de reflectancia calculados y medidos a diferentes angulos de incidencia,
(a) antes y (b) después del proceso de oxidacién de la estructura disefiada a incidencia
normal. Los espectros son obtenidos para luz no polarizada. El area sombreada indica
el gap cuasi-OD. En la columna de la derecha se muestran fotografias de la estructura
reflejando un objeto a diferentes angulos.

espectros de reflectancia de S-A’ medidos en diferentes angulos y se observa que esta
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estructura tiene una banda cuasi-OD ubicado de 385 a 1140 nm en el rango espectral
de 10° a 50°.

Como se menciond anteriormente, aumentar el angulo de incidencia durante la etapa
de diseno de la estructura foténica también aumenta su espesor. Sin embargo, la
condicién de Bragg (ec. (54)) todavia se cumple ya que la componente normal del
vector de onda disminuye. El aumento del grosor de la estructura produce una am-
pliaciéon y un desplazamiento del espectro de reflectancia hacia el IR, como se muestra
en las figs. 20(e) y 20(f). Esto también se verifica con los espectros de reflectancia
medidos en el rango angular de 10° a 50° de las estructuras S-B (fig. 22(a)) y S-B’ (fig.
22(b)). Por ejemplo, antes del proceso de oxidacién, la banda cuasi-OD se ubicé de 525
a 580 nm y la BOD obtuvo un ensanchamiento, localizado de 1090 a 1635 nm. Después
del proceso de oxidacién, la banda cuasi-OD de los espectros de reflectancia también
muestran un ensanchamiento y desplazamiento ya que se ubica de 430 a 1260 nm.

Con estos resultados se concluye la primera parte de esta tesis, que abarco el andlisis
tedrico y experimental de estructuras foténicas 1D. Recapitulando, en esta parte se
desarrolld6 un nuevo formalismo de la matriz de transferencia que logra la estabilidad
numérica en los cédlculos de las propiedades épticas de sistemas multicapa que presentan
absorcién. Asimismo, se expuso una rutina adecuada para sintetizar estructuras con
capas multiples de SP. De igual forma, se maximizo la reflectancia de varias estructuras
foténicas de SP en dos regiones del espectro electromagnético (la primera de 350 a
1400 nm y la otra de 400 a 3000 nm) y se sintetizaron las estructuras que mostraron el
menor espesor. Estas estructuras poseen BOD de diferente tamano y estan localizadas
en el NIR. Adicionalmente, estas estructuras tienen menos de 100 pares de capas de
SP. Finalmente, se disenaron, sintetizaron y caracterizaron dos estructuras fotonicas

multicapa de SP completamente oxidadas. Su diseno fue en la region de 250 a 1400
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Figura 22. Espectros de reflectancia calculados y medidos a diferentes angulos de incidencia,
(a) antes y (b) después del proceso de oxidacién de la estructura disefiada a 45° de incidencia.
La reflectancia mostrada es para luz no polarizada. El drea sombreada indica el gap cuasi-
OD. En la columna de la derecha se muestran fotografias de la estructura reflejando un
objeto a diferentes angulos.

nm, utilizando estructuras tipo chirped con 400 pares de capas. Estas estructuras tienen
una banda cuasi-OD de 755 nm y 830 nm cada una, localizadas en el Vis con un rango
angular de 10° a 50°. Cabe mencionar que estas estructuras no se deformaron después
de la OT. Maés del 90% de la radiacion solar que llega a la superficie terrestre estd
contenida en las regiones espectrales analizadas. Por lo tanto, una aplicacién directa
de las estructuras obtenidas en estas regiones son los concentradores solares o lentes de
enfoque planas.

La segunda parte de esta tesis consiste en calcular la respuesta optica de estruc-
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turas fotonicas 2D, empleando un método numérico riguroso. El analisis se realiza en
dos etapas. En la primera etapa, se calculan las estructuras de bandas de diferentes
CF2Ds de red hexagonal con inclusiones cilindricas. En la segunda etapa, se calcula
la reflectancia de estructuras fotonicas en 2D que tienen un patrén de periodicidad
hexagonal con inclusiones cilindricas. Las paredes de las inclusiones cilindricas pueden
ser lisas o rugosas. Las estructuras foténicas pueden ser de materiales dieléctricos o

incluir metamateriales. Esta parte se desarrolla en el siguiente capitulo.
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Capitulo VI

METODO DE LA ECUACION
INTEGRAL

En este capitulo se describe una técnica rigurosa para modelar la interaccion de la luz
con un CF2D. La técnica se conoce como el Método de la Ecuacién Integral (IEM'). Se
presenta un planteamiento tedrico que permite calcular la estructura de bandas para
un CF2D infinito. Asi mismo se consideran estructuras foténicas con dimensiones fini-
tas y con inclusiones circulares que tienen paredes lisas o rugosas para calcular sus
propiedades 6pticas Los materiales de las estructuras pueden ser dieléctricos o meta-
materiales. La estructura cristalina de los CF2D que se estudia son de red hexagonal,

aunque el IEM también se puede aplicar a otros tipos de redes cristalinas.

VI1.1. Descripcion de la metodologia

El IEM esta basado en la solucién numérica de la ecuaciéon de Helmholtz usando ecua-
ciones integrales (Mendoza-Suérez et al., 2006, 2007). Este método parte del segundo
teorema integral de Green obteniendo ecuaciones integrales acopladas que involucran,

como incognitas el modo del campo y su derivada normal evaluados en las fronteras o

IPor sus siglas en inglés, Integral Equation Method.
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contornos involucrados. La discretizacion del sistema resulta en una ecuaciéon matricial
homogénea cuya solucién determina las funciones fuente, con las que se puede calcular
la estructura de bandas.

El IEM se aplica para resolver la ecuacion de Helmholtz independiente del tiempo
sobre los contornos de las fronteras involucradas en la geometria del problema de es-
tudio. Esto presenta algunas ventajas en comparacién con otros métodos, ya que solo
toma en cuenta un numero finito de puntos de muestreo a lo largo de los contornos de
la celda unitaria para cuando el sistema es de longitud infinita, permitiendo asi una
menor cantidad de recursos computacionales.

Adicionalmente, las funciones fuente calculadas nos permiten modelar la propa-
gacién de ondas electromagnéticas a través de sistemas peridédicos finitos, calculando la
reflectancia y/o transmitancia de las estructuras foténicas. Siendo esto, uno de los ob-
jetivos de este trabajo de investigacion. Por lo tanto, el IEM se describe en dos partes.
Primero se analizan las estructuras de bandas y posteriormente, la reflectancia como
funcién de la frecuencia y del dngulo de incidencia. Un andlisis detallado del método
integral aplicado a sistemas infinitos se encuentra en la ref. (Centeno, 2014). Los CF2D
con periodicidad cuadrada han sido analizados ampliamente en la ref. (Mendoza-Sudrez
et al., 2006). En este trabajo de investigacién se extiende el andlisis a CF2D con peri-

odicidad hexagonal formados por dieléctricos o metamateriales.

VI.1.1. Ecuacion de Helmholtz

Consideremos que los materiales involucrados en el CF2D no tienen densidad de carga
ni de corriente (p = 0, J = 0), de tal forma que las ecuaciones de Maxwell estdan dadas
por

V-B=0, (58)



vV.D=0
OH
VXE——ILLE
Yy
oD
H-
V x 5

(61)

Si, ademds, los materiales son isotropicos, se pueden emplear las siguientes relaciones

constitutivas para los campos eléctrico y magnético

donde ¢ es la permitividad eléctrica y p es la permeabilidad magnética.

(62)

(63)

Aplicando el rotacional a la ec. (60) y sustituyendo las ecs. (59), (61) y (62), se

obtiene la ecuacion de onda para el campo eléctrico

O°E
V?E — pe—— =0
"= or
y similarmente para el campo magnético
, 2
V°H — ue =0,
i or

donde pe = 1/v?, siendo v la velocidad de la onda dentro del medio.

(65)

Por otra parte, si los campos E y H tienen una dependencia temporal armonica, es

decir

(66)



81

las ecuaciones de onda adquieren la forma de la ecuacion de Helmholtz

V2E (r) + k*E (r) = 0 (68)

V2H (r) + k*H (r) = 0, (69)

siendo k = \/pew? la magnitud del vector de onda.
Las ecs. (68) y (69) se pueden expresar en términos de una funciéon ¥ que representa

a cualquiera de los campos E y H,

V2V (r) + k*¥ (r) = 0. (70)

VI.1.2. Funcién de Green para la ecuacion de Helmholtz
Al estudiar sistemas fotonicos en 2D, la ecuacion de Helmholtz se puede expresar como
VAW (r) + k29 (r) =0, (71)

donde j =1, 2, ... indica el j-ésimo medio. Para resolver la ecuacién anterior, se puede

asociar una funcion de Green para el j-ésimo medio del sistema propuesto
VAG (r,x)) + E2G7 (r,x') = —4md (r — '), (72)

donde G (r,1’) representa el propagador del campo debido a una fuente de luz puntual
que emite a la frecuencia w en la posicién r’ correspondiente a cada medio y 4 (r — ')
es la delta de Dirac. Para un medio homogéneo, el campo producido por un fuente
puntual localizada en r’ posee simetria radial en R = |r — 1’|, cuya solucién 2D estd
dada por

G (r,x') = irHY (k;R) = inH" (k; v — r']), (73)
siendo Hél) (¢) la funcién de Hankel de primera especie y orden cero, r = 27+ yj y

r =214+ ']
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VI.1.3. Segunda identidad de Green

Del teorema de la divergencia se puede mostrar que si se tienen dos campos escalares ¢
y 1) cualesquiera que sean continuos en el espacio definido por el volumen V', se obtiene

la segunda identidad de Green

/V (V¢ — oVP] dV = f [(WV ¢ — ¢VY] - AdA. (74)

Si los campos son invariantes de la variable z, la ec. (74) se puede reescribir como

L2 L2

7{ 5 (V¢ — ¢V*] dAdz = /

—L/2

§ Wvo-ovil-adsiz, (13
I

—L/2

por lo que la segunda identidad de Green se transforma en

75 [WOV?6 — V] dA = f [0V6 - 0] - ids, (76)

para el caso 2D. Por convencion la normal a la superficie se define hacia afuera. En
caso de estar dirigida hacia adentro se introduce un signo negativo en la integral de

contorno.

VI.1.4. Representacién integral

Multiplicando la ecuacién de Helmholtz (ec. (71)) por GY(r,r’) y la ecuacién asociada

con la funcién de Green (ec. (72)) por —¥(r)

G/ (r,r') [V*W (r) + K*V (r) = 0] (77)

—W(r) [V*G (rv,0)) + ;G (r,x') = —4md (r — 1), (78)

que sumando e integrando el resultado en una superficie cerrada, se tiene que

]g (G (r, ) V2V (r) — W(r)V2G (r,1')] dA = dn fs W(r)s (r — 1) dA.  (79)
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Aplicando la segunda identidad de Green (ec. (76)), el lado izquierdo se puede reescribir

CcOo1mo

f} (G (r, )V (r) — W (r)VE (r,1')] - ids = dr ]i W(r)s (r —1')dA,  (80)

o bien, en términos de la derivada normal, 9W’ /On’ = @ - VW (r),

1

J

O\I/j (r)
on’

IGI (r,1')

GI(r,1") B

-0 (1)

] ds' = 470 (r) O (1), (81)

donde la integral de superficie se puede representar mediante el producto del campo

por la funcién escalén:
lsi e S

o) = { 0si v S, (82)

y se ha intercambiado las variables r y r’ para continuar con la convencién de que
r representa la posicién del observador (donde se mide el campo) y r’ representa la
variable de integraciéon que se desplaza sobre los contornos. En la ec. (81) la superficie
S; estd limitada por el contorno cerrado I'; correspondiente y la normal (involucrada

en las derivadas normales) va hacia afuera del contorno cerrado I';.

VI.1.5. Discretizaciéon de la ecuacion integral

Las ecuaciones integrales que se han obtenido son integrales de linea cuya variable de
integracion es el pardmetro de longitud de arco s. En la ec. (81) hay dos integrales de

contorno, las cuales se etiquetan como

1 0 (r)
= — J
Ig wh G’ (r,1r) o ds (83)
y
1 o O0GY (v, 1)
Iy = — anlf () s (84)

Para resolver numéricamente las ecs. (83) y (84) se realiza una discretizacion, ya que

en el formalismo general, las integrales no se pueden resolver de manera exacta. Para
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tal efecto, se divide el contorno I' en n pequenos segmentos de longitud de arco As, por

lo que

1 snt+As/2 A 8\1” (I’)
Ig=— G’ ! ds' 85
D) /snw () S5 s (85)

1 sntAs/2 oG (I‘ I‘l)
Iy = — U (r') ————=ds'.
S B O (56)

n
Si As es lo suficientemente pequenio para un muestreo finito, entonces se puede consi-
derar que el campo ¥/ y su derivada normal 9%/ /9n’ son aproximadamente constantes.

Asi que las ecuaciones integrales se pueden reescribir como

sn+As/2
/ /
Ia = ,r')ds (87)
47T Z / —As/2
y
sntAs/2 IG7 (r,1")
—ds', (88)
‘I’ 47T Z /s —As/2
donde se ha llamado
\II% =/ (r,) ‘r’:rn (89)
y
. 0w (1)
o) = 90
! an; r'=r ( )

Evaluando las integrales de las ecs. (87) y (88) en el punto de observacién r = r,,,
ademas, definiendo los elementos de matriz

1 sn+As/2 4
Ly = — G (v, v')ds (91)
AT Js, —ns/2

1 Sn+As/2 oG -
A (rp, T

)
—— "™ s
4m sn—As/2 on’ o

(92)

donde el subindice m denota el punto de observacién y el subindice n al punto de

integracién. Sustituyendo la ec. (73) en las ecs. (91) y (92) cuando As es muy pequerio,
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se tiene que
1As

Lo & Tﬂgw (k; Ry (93)
y
Ny & Z’%Tsk;j fi, - 1;:: HY (k;Rpn) (94)
siendo
B, R = =4 (8) (@m — 20) + 27 (8) (Y — ¥n) , (95)
R = @ = 2)° + (s — ). (96)

y Hfl) (x) es la funcién de Hankel de primera especie y primer orden. Como toda
funcién de Green posee una singularidad en r = r/, en el caso de la funcién de Green
en 2D, la sigularidad es removible y las integrales pueden ser calculadas si se aplica un

proceso de limite, es decir:

1 snt+As/2 .
— 1 ¥ A / /
Lo 4 %12(1) sn—As/2 G2 rm + (i, ) &7)
y
sn+As/2 aGJ ~ ’
Ny = — lim (O + 6B T) 51 (98)
AT (=0 [ _As/2 on/

siendo ¢ una cantidad infinitesimal.

En el caso de los elementos L, y N, que estan fuera de la diagonal (m # n)
pueden intercambiarse el orden entre el limite y la integral y aplicarse directamente el
limite dentro de la integral. Ademas, tomando en cuenta que el intervalo de integracién
es suficientemente pequeno y representando la integral por una simple aproximacion

rectangular, se obtiene

) YAN
LG, = - H" (k Rown) (99)
y
] A Rmn
NG = %1@ i, - R—Hf” (kj Ry - (100)
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Para el caso de los elementos de la diagonal (m = n), el integrando tiene una singulari-
dad en el punto medio del intervalo de integraciéon. Afortunadamente, la singularidad es

integrable (el procedimiento detallado se encuentra en (Centeno, 2014)) y los resultados

son:
() _ MBS gy (LB )
Ly 1 H, <k 96 (101)
y
1 As -

U — 2 4+ 22/ . ¢ 102
mn 2 + 4’/’{' nn n? ( 0 )

siendo
i, - 1, =2’ (s)y" (s) — ¢/ (5) 2" (s). (103)

De manera general, los elementos de matriz se reescriben como:

- A A A
4 4 2e
y
O g A8 o Ram gy o 1, As. o
N = [ ) =y - 22 HLY (g B | 5+ o B | G (105)

Por lo tanto, la ecuacién integral (ec. (81)) se puede resolver mediante una ecuacién

algebraica

siendo N el ntimero total de puntos de dlscretlzacién.
VI1.2. Estructuras de bandas de CF2Ds de red hexa-

gonal

Consideremos una celda unitaria hexagonal compuesta por dos materiales con diferentes
funciones dieléctricas, €1 y €2 , como se muestra en la fig. 23. La inclusién puede ser

de geometria arbitraria. En este desarrollo se utilizara la inclusion circular.
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Figura 23. Celda unitaria de un CF2D con una red hexagonal y una inclusién circular con
su vector normal 01 perpendicular al contorno I';.

La regiéon 1 estd delimitada por los contornos s; = I'y + 1y + o + g + e +1'¢
y s9 = I'.. El contorno s, también actia como limite de la region 2. Los vectores
normales fi; estan directamente asociados a los contornos I'; y van hacia afuera de cada
region.

Al aplicar la ecuacién algebraica general (ec. (106)) a la celda unitaria hexagonal,
se obtiene un conjunto de Nypeqer + 2N, ecuaciones algebraicas homogéneas, donde cada
contorno es representado por un nimero finito de puntos (igualmente espaciados) NV,

para 'y, IV para I', y asi sucesivamente, por lo que Nopeger = No+Np+Ne+Ng+Ne+Ny.
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Asi, las ecuaciones discretizadas estan representadas por:

SRIEES WIRED SIVCL TR ST,

n=1+Ng n=1+Ng
abc abc abcd abcd
jn 1) qgin _ n
+ Y NOw YoLher+ Y Nbw S LY e
n= 1+Nab n= 1+Nab n= 1+Nabc n= 1+Nabc
abcde abcde abcdef
1) qpin _ (1) &n (1) \pin
+ Y Nhw YooLher+ Y N (107)
n=1+Ngpcd n=1+Ngpcdq n=1+Ngpcde
abcdef Nabcdef+N Nabcdef+Ng
_ (1) gn (1) \gin _ (1) gn
SooLhaer N wI L) @7
n=1+Ngbcde n:1+Nabcdef n:1+Nabcdef
=0
y
Nabcdef+2Ng Nabcdef+2Ng
(2) gin _ (2) pn — in
S N2 wI L& = wir, (108)
n:1+Nabcd5f+Ng n:1+Nabcdef+Ng

A partir de las ecuaciones de Maxwell (ecs. (58-61)) se puede probar que las condi-

ciones de continuidad para el contorno I'y se denotan por:

P = g (109)
y

= f2

=7, (110)

siendo f; = p; para la polarizacion TE y f; = €; para la polarizacion TM con j =1y
2.

Debido a que el sistema es periédico e infinito podemos aplicar el teorema de Bloch
para obtener

W (r+R) =W (r)e®R, (111)

donde K es el vector de Bloch bidimensional y R =D,7+ D, j con D, y D, representan

las dimensiones de la celda unitaria. Las condiciones de periodicidad para un CF2D de
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red hexagonal son

\I/Zln _ eik;mD\I/ZLn’ (112)
Wi — e—iD%(kz—\/gky>\I[£n7 (113)
\IJZC" _ ez‘D%(kz-‘rﬁk‘y)\I/in’ (114)
S (115)
b = ey (15)

y
}L _ _eiD%(lchr\/gky)q)? (117)

Ahora aplicando las condiciones de continuidad (ecs. (109) y (110)) y de periodici-

dad (ecs. (112)-(117)), a las ecuaciones discretizadas (ecs. (107) y (108)), se tiene

Ng
z Do - sz SN Y e (115)

n= 1+Na n= 1+Na
abc abc abcd
in o zk (1) \qyin
+ Y NBDwr ST Lhaer et N NDwd
n=14+Ngp n=1+Ngp n=1+Ngpc
Nabed 1( \[ ) Navede
zk D —iD 5 (ka—V3ky Jn
g Lmn . 2 E N \IJ
n=14+Ngpc n=14+Ngbcd
Nabcde abcdef
—iD 2 (ke—/3k Z 1 iDL (ky+/3k Z
+e % Q(x fy) L7(7121(I)2L+ez 2(354'\[ y) N( )\I]j’n
n=14Ngpcd n=14Ngpcde
abcdef Nabcdef""Ng Nabcdef+Ng
iDL (katv/3h, (1) gn (1) gin (1) gn
+etD3( )oY rhert Y NDwr - N Ly
n=14Ngpede n:1+Nabcdef n:1+Nabcdef
= 0
y
Nabcdef+2Ng f Nabcdef+2NP
(2 _ gn _ J2 (2) pr —
§ (N2 = byn) W1 i L2 @ = 0. (119)

n:1+Nabcdef n:1+Nabcdef

Estas ecuaciones constituyen un sistema lineal M (w)F(w) = 0 que tiene una matriz

cuadrada M de dimensién Ngpeges + 2N, que depende de la frecuencia w y el vector
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de Bloch K. Dado que el sistema es homogéneo, una solucién no trivial se obtiene si
el determinante de tal matriz es cero. Para determinar la frecuencia w, se define la
funcién

D(K,w) = In|det(M)], (120)

que obtiene los puntos minimos locales. Estos minimos locales representan la relacion

de dispersién numérica w = w (K) que determina la estructura de bandas.

VI.2.1. CF2D formado por dieléctricos

En la ref. (Mendoza-Sudrez et al., 2006) se hizo un amplio estudio de la estructura
de bandas para un CF2D infinito de periodicidad cuadrada con diferentes inclusiones
utilizando el IEM. En la fig. 24 se muestran la estructura de bandas para un par
de CF2D publicada por Plihal y Maradudin (Plihal and Maradudin, 1991), las cuales
fueron obtenidas utilizando el método de ondas planas (PWM?) y se comparan con las
obtenidas con el método descrito anteriormente. La fig. 24(a) muestra la estructura de
bandas de un CF2D que consiste de un arreglo periddico de cilindros con una constante
dieléctrica e, = 5 embebidos en el vacio €1 = 5 y con una fraccion de llenado de f =
0.169 o radio de la inclusion r. = 0.2158, las cuales son obtenidas bajo polarizacién TE.
La segunda estructura consiste en un arreglo periédico de huecos cilindricos maquinados
en una matriz dieléctrica. La fig. 24(b) se presenta la estructura de bandas con las
constantes dieléctricas de ey = 12.5 y €5 = 1 para una fraccién de llenado de f = 0.6 o
radio de las inclusiones de r. = 0.4067, las cuales estan bajo polarizacion TM. El calculo
de la estructura de bandas estd en términos de la frecuencia reducida @ = wD/27c y
la magnitud del vector de onda reducido & = kD/27 en la primera zona de Brillouin.

El pardmetro de red fue tomado como D = 1 (en unidades arbitrarias, u.a.). En las

2Por sus siglas en inglés, Plane Wave Method.
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figs. 24(a) y 24(b) se puede observar que las estructuras de bandas obtenidas con
nuestro método numérico muestran buena concordancia con los resultados obtenidos
con el PWM; por lo tanto, el IEM constituye una herramienta numérica confiable para
obtener la estructura de bandas de los CF2D.

1.0 (a) Polarizacién TE (b) Polarizacién TM

0.8

T

Figura 24. Estructuras de bandas fotdnicas de un CF2D de red hexagonal para (a) ¢; = 1
y €2 = 5 con f = 0.169 bajo polarizacién TE y (b) e; = 12.5y e = 1 con f = 0.6 para
polarizacién TM.

Efecto de la rugosidad en la estructura de bandas

A menudo ocurre que las estructuras foténicas utilizadas en los experimentos de difraccién
presentan una rugosidad en la escala de la longitud de onda. Por tanto, es de interés ex-
plorar las consecuencias de tener rugosidades en las paredes que definen las inclusiones
de un CF2D. El perfil de la superficie rugosa en la pared de la inclusién de seccién cir-
cular se obtiene mediante la realizacién de un proceso aleatorio de correlacion gaussiano
que obedece a una funcién de densidad de probabilidad exponencial negativa (PDF)
(Maradudin et al., 1990). Este es un modelo determinista que siempre producird el

mismo perfil de superficie irregular a partir de una condicién o estado inicial dado. Lo
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cual es necesario para mantener la condicion de perfecta periodicidad ya que nuestro
estudio se basa en un CF2D.

En la fig. 25, se presentan los calculos de las estructuras de bandas para dos arre-
glos periddicos diferentes. El primero corresponde a cilindros dieléctricos infinitamente
largos embebidos en aire, mientras que el segundo esta formado por orificios perfora-
dos en una matriz dieléctrica de seccién transversal arbitraria. En ambas estructuras,
sus intersecciones con un plano perpendicular forman una red hexagonal. Las curvas
discontinuas mostradas corresponden a una realizacion independiente de la rugosidad
con una longitud de correlacién de § = 0.05 y una desviacién estandar de alturas de
o = 0.02 y las curvas sélidas para un perfil liso de la seccién transversal de inclusiones.
Las secciones lisas y rugosas se muestrearon a intervalos As = 1/30. Las estructuras de
banda para el caso de cilindros dieléctricos (o = 8.9) embebidos en aire (e; = 1) con
fraccién de llenado f = 0.12 o el radio de inclusiones cilindricas circulares r. = 0.1954,
bajo ambos tipos de polarizaciones se muestran en las figs. 25(a) y (b). Para el segundo
caso de una matriz periédica de orificios cilindricos perforados (5 = 1) en una placa
dieléctrica (g7 = 8,9) con el mismo valor de las fracciones de llenado, las estructuras
de las bandas se muestran en las figs. 25(c) y (d) para ambos tipos de polarizaciones.

Es importante mencionar que se ha elegido una rugosidad relativamente pequena
y que, por lo tanto, no se han mostrado cambios significativos en las estructuras ana-
lizadas. Sin embargo, hay sistemas en los cuales existe una ligera variacion en la posicion
de algunas secciones de las bandas debido a la rugosidad. Por ejemplo, las estructuras
de bandas de CF2Ds de red cuadrada mostradas en (Castillo-Gallardo et al., 2019)
tienen una nueva brecha de banda foténica estrecha en el rango de frecuencia entre
0.9625 y 0.9670. También, en el caso de los 2DPC que incluyen LHM, como se vera a

continuacion, es importante considerar los efectos de la rugosidad en las superficies de
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Cilindros dieléctricos
(a) Polarizacion TE (b) Polarizacién TM

1.2

N

|3 06

Liso Liso

0 = = = Rugoso = = = Rugoso

M T _ J M M r _J ™M
k k
Huecos en una matriz dieléctrica
(c) Polarizacién TE (d) Polarizacién TM
/\
Liso Liso

0 / = = = Rugoso = = = Rugoso

M T g™ N

Figura 25. Estructuras de bandas foténicas de CF2Ds dieléctricos de red hexagonal con
fraccién de llenado f = 0.12 y constantes dieléctricas 1 = 1y €5 = 8.9 bajo (a) polarizacién
TE y (b) polarizacién TM, y e; = 8.9 y g5 = 1 para (c) polarizacién TE y (d) polarizacién
TM. El recuadro muestra la celda unitaria en el espacio real y la primera zona de Brillouin
para la estructura periddica estudiada. Las curvas sélidas corresponden a superficies de
inclusién lisas y las lineas discontinuas representan superficies de inclusién rugosas.

las inclusiones.
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VI1.2.2. CF2D formado por metamateriales

Para modelar el LHM dispersivo, las propiedades opticas estan dadas por la funcion

dieléctrica
2
w

e(w)=1- w_g

y la permeabilidad magnética
Fuw?

—1—
2 (w) 2 w%

Estas funciones se muestran en la fig. 26 con los pardmetros w, = 10¢/D, wo = 4¢/D
y F' = 0.56, siendo ¢ la velocidad de la luz en el vacio y D el pardmetro de red (Bria
et al., 2004). La regién donde este LHM presenta indice de refraccién negativo es en
el rango de frecuencias comprendido de wy < w < wpy, aqui wry = wo/ V1—F. En
nuestros analisis, se consider6 D = 1 pum. Con esto, las frecuencias de plasma y de

resonancia en unidades reducidas son w, = 1.592 y W, = 0.637, respectivamente.

120
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; —e(@)
rsx ...... ()
VGO* d
3
-
~
R
o/ O Eremmssnemtmmtnlil i e v ww b pe masu s e smem s s s asase s snetun s nasnasssssa ssansas -
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—-60 : : : i
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Figura 26. Funcidén dieléctrica relativa y permeabilidad magnética relativa de un LHM
dispersivo en funcién de la frecuencia.
Estructuras de bandas y el efecto de la rugosidad

En la fig. 27 se muestran los cédlculos de la estructura de bandas para varios CF2D

que incluyen LHM dispersivo. Los CF2D pueden ser cilindros infinitamente largos y
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paralelos embebidos en aire o huecos perforados en una matriz de LHM dispersivo de

seccién transversal arbitraria, cuyas intersecciones con un plano perpendicular forman

una red hexagonal. Los parametros de la longitud de correlacion y la desviacién estandar

de las alturas son los mismos que se emplearon en los CF2D dieléctricos. Los contornos
Cilindros de LHM

(@) f=0.1 (b) f=0.2
0.95

0.89

0.83

Liso
= = = Rugoso

Liso
0.65 = = = Rugoso

Huecos en una matriz de LHM

() f=0.1 d) =02

0.95

0.89

0.83

Liso
0.65 = = = Rugoso

Figura 27. Estructuras de bandas fotdnicas de un CF2D de red hexagonal con cilindros de
LHM dispersivos embebidos en aire con (a) f = 0.1 y (b) f = 0.2, y agujeros cilindricos
perforados en una placa de LHM dispersivo con (c) f = 0.1y (d) f = 0,2, bajo polarizacién
TM. Las curvas continuas corresponden al caso liso y las lineas discontinuas representan el
Caso rugoso.
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lisos y rugosos se muestrearon a intervalos As = 1/60. En las figs. 27(a) y (b) se
muestran las estructuras de banda para el caso de cilindros de LHM con fraccién de
llenado de f = 0.1 (r. = 0.1660) y f = 0.2 (r. = 0.2347), bajo polarizacién TM,
respectivamente. Para el segundo caso de una serie peridédica de orificios cilindricos
perforados (¢; = 1) en una placa de LHM dispersivo, las estructuras de las bandas
se ilustran en las figs. 27(c) y 27(d) para f = 0.1 y f = 0.2, respectivamente, bajo
polarizacion TM. En estas gréficas, las curvas discontinuas corresponden a un perfil
rugoso y las curvas sélidas corresponden a un perfil liso de las secciones transversales
de las inclusiones.

Para ambos tipos de estructuras analizadas se observa que, al tomar en cuenta la
rugosidad en las superficies de inclusion, surgen bandas foténicas en regiones donde no
las habia cuando la superficie fue lisa y /o que el gap foténico disminuye. Por ejemplo, en
las figs. 27(a) y 27(c) el gap foténico disminuye en los rangos de frecuencias [0.90, 0.95]
y [0.92,0.95], respectivamente. En la estructura de bandas de la fig. 27(d) se observa
que surgen nuevos gaps foténicos en los rangos de frecuencia de [0.85,0.88] y [0.93,0.94],
debido a la rugosidad de las paredes de las inclusiones.

Es importante senalar que al cambiar la forma del perfil rugoso mediante otro valor
de la semilla generadora, se modifica el efecto de la rugosidad en las paredes de in-
clusién. A modo de ejemplo, en la fig. 28(a) se muestra la estructura de banda foténica
obtenida bajo la polarizacion de TM con diferente realizacién de un proceso aleatorio
de correlacion gaussiana. Los parametros de las longitudes de correlacion y las desvia-
ciones estandar de las alturas son los mismos que los utilizados para la fig. 27(b). Los
resultados numéricos muestran que si se considera una nueva realizacion, la nueva es-
tructura de bandas cambia ligeramente. Otro ejemplo, es el caso en el que el perfil se

modela con un proceso aleatorio rectangular. En la fig. 28(b) se muestra la estructura
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(a) f = 0.2y perfil gaussiano (b) f = 0.2y perfil rectangular

Figura 28. (a) Estructura de bandas foténicas de un CF2D con cilindros de LHM dispersivo
y f = 0.2 obtenidas con diferentes realizaciones de un proceso aleatorio gaussiano, bajo
polarizacién TM. (b) De manera similar, la estructura de banda obtenidas con un proceso
aleatorio rectangular. Las curvas sélidas corresponden al caso liso y las curvas discontinuas
al caso rugoso.

de bandas con los mismos pardmetros de rugosidad correspondientes a la fig. 27(b).
Ademas, se observa que el gap fotonico asociado al CF2D con superficies lisas cambia su
posicién en frecuencia, haciéndose més estrecho o generando otros gaps en las mismas
regiones. Por lo tanto, las posiciones de los gaps fotonicos y los detalles de la estructura
de la banda dependen de la realizacién particular del perfil de la superficie rugosa, pero
no del proceso aleatorio utilizado para generarlo.

Los célculos de las estructuras de bandas, bajo la polarizacion TE, muestran resul-
tados similares. Concretamente, en la fig. 29(a) se muestra la estructura de bandas
para un CF2D con cilindros de LHM y en la fig. 29(b) se mapea la estructura de bandas
para una placa infinita de LHM con agujeros cilindricos. En estos sistemas, la seccion
rugosa se muestred a intervalos As = 1/38 y la seccién lisa con As = 1/19. Se consid-
eraron los parametros de la longitud de correlacién 6 = 0.15 y la desviacion estandar

de alturas o = 0.03. El radio de los cilindro y/o huecos es de r. = 0.373 (f = 0.5). En
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ambos casos, las curvas discontinuas corresponden a una superficie con rugosidad y las
curvas sélidas corresponden al caso liso. Los otros casos tomados en cuenta en las figs.

27-29 se han estudiado, pero no se presentan aqui porque los resultados no aportan

mucho a las conclusiones.

(a) Cilindros de LHM (b) Huecos en una matriz de LHM

0.95

Figura 29. Estructuras de bandas foténicas de un par de CF2Ds de red hexagonal con (a)
cilindros de LHM dispersivo embebidos en aire, y (b) orificios perforados en una matriz de
LHM con f = 0.5, que se obtienen bajo polarizacién TE. Las curvas sélidas corresponden
al caso liso y las curvas discontinuas al caso rugoso.

De las figs. 27-29 se observa que las estructuras de las bandas son mas sensibles a
la rugosidad de la superficie a pequena escala cuando los sistemas incluyen LHM. Para
tener una interpretacion fisica, se considera que la refraccién de la luz por una onda
plana incidente en un limite plano que separa dos medios (aire-LHM) puede producir
una desviacién de un haz de luz estrecho mucho mayor que la desviacién debida a
una interfaz entre dos medios dieléctricos (para incidencia oblicua). Debido a este
hecho, la dispersién difusa de la luz por las superficies rugosas de los LHMs puede ser
mucho mas intensa que la debida a las superficies rugosas del material dieléctrico. El
fenémeno de la dispersion difusa de la luz es un obstaculo para transmitir una onda

electromagnética a través del cristal fotonico y, por lo tanto, contribuye a la presencia
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de un gap fotonico. Ademads, parece que en las figs. 27-29 sélo se ven afectadas
las bandas con frecuencias relativamente grandes. Creemos que la explicacién de este
hecho es que las altas frecuencias corresponden a pequenas longitudes de onda y, desde
el punto de vista de la microscopia, estas longitudes de onda pueden ver una pequena
estructura de las superficies rugosas. En consecuencia, la dispersién debida a este tipo
de estructura es importante y las bandas se ven afectadas de tal manera que podrian
aparecer brechas de banda estrechas. Por el contrario, las longitudes de onda grandes
no ven una estructura pequena, por lo que las bandas con frecuencias bajas casi no se
ven afectadas.

Una implicacién técnica importante de estos resultados es que, si somos capaces
de fabricar estructuras foténicas con la misma rugosidad en cada celda unitaria, es
probable que observemos estructuras de bandas del tipo que se muestra en las figs.
27-29 representado por las curvas punteadas, en lugar del comportamiento de la CF2D

perfecto representada por las curvas sélidas.

V1.3. Respuesta 6ptica de una estructura foténica

El TEM también es adecuado para calcular la distribucién del campo electromagnético
en la region cercana y lejana para un CF de dimensiones finitas. A continuacién se
obtiene el sistema de ecuaciones matricial necesario para calcular las propiedades épticas

del sistema fotoénico.

V1.3.1. EIl IEM aplicado a un sistema finito

En esta seccion se desarrolla la teoria necesaria para obtener las propiedades épticas de

una estructura foténica.
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Sistema de ecuaciones

Considérese un sistema como el mostrado en la fig. 30 al cual se le aplicara la ecuacion
algebraica general (ec. (106)). En la regiéon Ry hay una onda que incide sobre la interfaz

I';, entonces la ecuaciéon discretizada es
Wine (1) + ) L @Y Z Ny = 0o (r), (121)

donde ¥’

’e () representa el campo incidente. En la region Ry no hay fuentes externas,

Ci-

Co-

Rq &q /{/Lq

Ca-

Figura 30. Esquema de un CF2D finito. Los contornos de integracién estan indicados por
las curvas punteadas. R; y R, representan las regiones donde se refleja y transmite la onda
electromagnética, respectivamente.

por lo tanto, le corresponde la siguiente ecuaciéon

donde so =Ty + 19 + ... + Fq representa la suma de los contornos que delimitan a la
region Ry. Similarmente, a cada una de las regiones j-ésima restantes, se les asigna la

siguiente expresion

ZL”Q) Z NODGD =99 (r). (123)
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Considerando las condiciones de continuidad del campo y su derivada normal (ecs.

109 y 110, respectivamente) a lo largo de los diferentes contornos I'y, el sistema de

ecuaciones para la estructura foténica 2D se pueden expresar como

Na

n=1

Ng No Ny
(2) 3(2) (2) (2) J
Ny ¥n() + Z Ly ®n) — Z Ny Yne +
n=1 n=1
3 YN+ 205k
— 07
Ny
> <5mn(2) ~ N ) L Z L) ) ®n2) = 0,
n=1

Z <5mn(3) ) \I’j Z L(3) =0,

Nq_l Nq 1
®3)
Z <5m”((I*1) - Nmn(q71)> \Iji(q 1) Z Lmn(q 1 -1) =
n=1
Y N,
- 0 fim @ _
> (Bt = Nio) Wi+ 7. 2 ZL () Pnt@) =0
n=1

Aqui se han tomado las siguientes consideraciones:

>~ (Fmat = Nty ) Wiy + n Z Ly 8oy = T3,

(124)

(125)

(126)

(127)

(128)

(129)

e Los contornos Cie, (o ¥ Cyeo estan lo suficientemente alejados cuya pertur-

bacion de los campos es nula.

e El medio de incidencia (regién R;) tiene propiedades épticas dadas por la permi-

tividad eléctrica €, y permeabilidad magnética .

e El medio que contiene las inclusiones tiene propiedades €2 y 5.
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e Las inclusiones tienen las propiedades €3 y p5 si cada una de ellas son del mismo

material y €3, fg, ..., €4-1, fi;_ Si son de diferente material.

e Las propiedades del medio de transmision estan dadas por g, y p,, que para

nuestro caso corresponden a €1 y ;.

Las ecs. (124)-(129) constituyen un sistema no homogéneo de 237, N, ecuaciones
lineales, el cual se puede resolver de manera numérica para determinar las funciones
fuente (el campo y su derivada normal) a lo largo de los contornos I';. Con estas

funciones es posible obtener el campo esparcido.

El campo incidente

Para abordar la propagacion de la luz a través de una estructura fotéonica 2D se debe
iluminar con algun tipo de onda electromagnética. En trabajos previos se han de-
sarrollado los formalismos para ondas planas y ondas gaussianas. Aqui, se describira
brevemente la metodologia usando ondas gaussianas. Al utilizar este tipo de ondas se
evitan los efectos de borde, ya que la interseccién del haz con la interfaz tiene un ancho
g y este pardametro debe ser menor que la longitud total del sistema (como se muestra
en la fig. 31).

Un haz gaussiano se puede describir como una forma funcional del campo incidente
en términos de su espectro angular A (g, k1):

no(2) 1 o
f(z,2) = / (w)%A(q,kl)emm‘)(q)qu, (130)

1
donde ag (q) = [(no (%))2 — qQ] *, con Re{ag (q)} > 0 e Im{ay (¢)} > 0. Asi, el campo
incidente se puede describir como

W (2,2) = Uof (z,2), (131)

mc
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Y4 Onda
gaussiana incidente

' (inc) h oP

Figura 31. Diagrama de una estructura fotdnica con inclusiones cuasi circulares. El haz
que incide sobre el sistema es un haz gaussiano con un semi-ancho ¢g. Los angulos 6, y
0 corresponden a los dngulos de incidencia y esparcimiento (para reflexién y transmisién),
respectivamente. R, y [?, corresponden a las regiones que contienen a los medios de
incidencia y de transmisién, mientras que Ry y R3— R, representan la regién que contiene
a las inclusiones y las regiones correspondientes a cada in\-clu\-si\-én.

tal que Vg es una constante con sus unidades apropiadas. En este caso, se propone que

la funcion del espectro angular sea
_gz(q—k1)2+ia (q)d
Al(g, k1) = Vmge™ 3 o (132)

siendo d el espesor de la estructura fotonica.
Sustituyendo la ec. (132) en la ec. (130) y evaluando en z = d, se obtiene el campo

incidente sobre dicho plano; es decir,

[N

x

W0 (2,2) = Upe™Te o2, (133)

inc
donde k1 = ny (%) sinf; y 0, es el angulo de incidencia correspondiente. Esta ecuacion
muestra que sobre el plano z = d, el campo incidente tiene una modulaciéon gaussiana
y una fase que es la de una onda plana con un angulo de incidencia #;. En el sistema

propuesto (fig. 31), el campo incidente estd sobre el plano y = 0.
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La potencia incidente

A partir de la ecuacién del campo incidente, dada por

no(%) Pk
qj?nc (x) Z) = \Ijo/ \2/_7?96_ ( 4k1) ezqm—zao(‘])(d—z)d% (134)
—no (2
se tiene
owY
5 = oo (k) Wi (@, 2). (135)

Aqui se ha supuesto que la exponencial en el integrando es relativamente angosta y que
estd centrada en ¢ = kp, de manera que se puede considerar que g (¢) es una constante
sobre el rango en el cual el integrando es significante. Al evaluar la derivada del campo

incidente en z = d, se obtiene la siguiente expresion

i
MWine (2,d) _ —iky cos 0,09 (z,d), (136)

aZ inc

donde W9 (z,d) estd dada por la ec. (133) y se ha utilizado g (k1) = kq cos ;.

mc

Por otra parte, para determiniar la potencia total incidente de una onda electro-
magnética se toma en cuenta que existen dos tipos de estados de polarizaciéon comple-

mentarios. Para la polarizacién TE, se asume que el campo eléctrico esta dado por

A~

E(r) = kE, (z,y) (137)

H(r) =1H, (z,y) + jH, (z,y). (138)
En el caso de la polarizacion TM, se empleard el campo magnético

~

H(r) =kH, (z,y) (139)
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Para calcular el coeficiente de reflexion diferencial, el cual representa la fraccion de
energia incidente sobre una superficie que es esparcida por unidad de angulo, se necesita
calcular el flujo de energia incidente total. Para esto, se emplea el vector de Poynting,
S, que proporciona la direccién y magnitud del flujo de energia por unidad de tiempo.

Empleando la notacién compleja se tiene que
S=E x H". (141)

El promedio temporal del vector de Poynting de una onda representa la potencia media
que la onda transporta por unidad de area transversal a la propagaciéon y se conoce
como densidad de potencia o irradiancia. Para el caso de la polarizacion TE, sélo la
componente j de la ec. (141) contribuye al flujo de energia sobre la interfaz. Entonces,

la irradiancia puede ser escrita como

; 1 —1\ OF;
P9 — Z|Re |E, [ — | ==
=g (5) 5]
_ kicost |Emc 2
2w =
donde se ha utilizado una de las ecuaciones de Maxwell (% = iwnH,) y se aplicé el
Yy

resultado de la ec. (135).
Para obtener la potencia incidente es necesario integrar sobre un area especifica. El
haz estd confinado a lo largo del plano z-z, con limites de integracién desde —L /2 hasta

L/2. Entonces, la potencia incidente en una area particular L,L, es

Lo L,
inc.Tot 2 2 inc
pineTon /LZ/LZ P dzd, (142)
T2 YT 2
e
— klc_oselwync)sz L e e, (143)
2wty Lo
V2
= ﬂnl cosbigL., (144)
depy

2
donde se ha considerado que ’Egmc)‘ =1y que L, es muy grande (L, — 00).
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Para el caso de la polarizacion TM, la potencia total incidente esta dada por la
siguiente expresion
Vo

inc.Tot
P}M ) = Fslnl cosO1gL.,. (145)

En las ecs. (144) - (145), las siglas TE y TM denotan las polarizaciones transversal

eléctrica y transversal magnética, respectivamente.

El campo y potencia esparcida

Ahora vamos a calcular el campo lejano y tomando en cuenta que los elementos de
matriz L) y N, ecs. (93) vy (94), dependen de las funciones de Hankel de primera
especie, de orden cero y uno respectivamente, se hard una aproximaciéon asintética
cuando el argumento es muy grande. Asi las funciones de Hankel en el limite asintético,

se escriben como

(146)

2 .z
HY (2) ~ —i\/;e“l f/z (147)

Si el campo esparcido tiene la forma

W (r) = /F | [L9) ®9) — N Wi (r)] ds’ (148)

y empleando las funciones de Hankel en el limite asintotico bajo la suposicién de que

lr| > |R| el campo esparcido se puede reescribir como:

\I/j (I‘) . 1 —’i% eikr "
- =14/ —¢€
J V 8k NG

O i RGO ] iR
> As [0 — ki) - R | e (149)

max’

donde r =rsin 6,7 + r cos 5] es el punto de observacién, i, - R = (y), sin 05 — 2!, cos ;)

y %‘ = x, sin 64+, cos b, es la relacion entre el punto de observacién y de integracion.
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Es fécil ver que la ec. (149) es funcién de dos variables independientes, r y 6, por lo
que podemos escribir al campo en términos de su producto. Consideremos el campo

eléctrico (ec. (149)) dado por

E, (r.0s) = I (r)or (6s), (150)
donde
Z As [0 = ik By - RO | 5 (151)
es la seccion eficaz de esparcimiento e I (r) = ¢ ﬁe*%%.

Utilizando un procedimiento similar al caso de la potencia incidente, tenemos que

la potencia esparcida en reflexion estda dada por
Pr = /(ES x Hy) - ida, (152)
donde, a partir de las ecuaciones de Maxwell, es posible escribir

1
E,xH, = —|E,
H1€

1 2 2
= — L] o). 153
1C| | | R| ( )

Considerando el sistema con simetria cilindrica y sustituyendo las ecs. (150) y (153)

en la ec. (152), obtenemos

/2 1
Prp = — % dzrp,dbs, 154
. 167rk:1ulc/ / o TR O dar (154)
L, o
by
= Ab,. 155
mwklmc Z R (65)]? (155)

donde o () también representa la seccién eficaz de un material. Para un material real

S}
OR (95) = E AS(I)ne_lk(Slnasxn-&-cosGSyn)

— Z ikAsWI (sin 6y, — cos fyx!,) e kEnbsenteosfayn) (156)
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Dividendo las ecs. (155) y (144), se obtiene el diferencial de la reflectancia

PR 1 2
dR (0s) = = or(0s)|” Abs. 157
(6:) Pine 2(2%)3/29/{11C0891’ 7 (0a) (157)

Al integrar sobre el intervalo [—%, %], se obtiene la expresion para la reflectancia

jus

1 2
R(0,) = / or (0,)]% db,. 158
(6:) 2(277)3/2gk1c0301 . o5 (0:)] (158)

us
2

Por otro lado, la potencia esparcida en transmision correspondiente es

N,
noL, 2

Pr=——=——=— )" Ab,. 159

"= Torhgge 2o 177 (2 (159)

Con un procedimiento similar, se obtiene el diferencial de transmitancia dT (6y):

Pr 1

Poc ™ 2 i (2) () contr (0)F A8, (160)

dr (93) =

Al integrar sobre el intervalo [—%, g], se obtiene la expresion para la reflectancia

Bl

1 2 2
T = (] () omt [ lor 6o as. (161)

En la ecuacion anterior se debe considerar que si los medios que conforman el sistema

jus
2

de una interfaz son dieléctricos, entonces a frecuencias dpticas (i.e. espectro visible) se
cumple que p; ~ .
Si se procede similarmente al caso de la polarizacion TE, se pueden obtener las

expresiones para la reflectancia y transmitancia bajo la polarizacién TM:

jus

1 2
R(6,) = / or (05)]* db,, 162
(0) 2 @n 7 ghy conth - lor (0)] (162)

Jus
2

L " lor (0)2 d6,.

2 (2m)* gy (j—f) (Z—;) cos 0 /—’5

Cabe recordar que dichas expresiones, en ambas polarizaciones, deben a su vez

T(68> =

obedecer la ley conservacion de la energia dada por R+ T = 1.
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Validacién del IEM

Las pruebas para verificar el IEM aplicado a sistemas finitos consistieron en calcular
la reflectancia y la transmitancia de una placa (o ldmina) con diferentes espesores y
longitudes. Los cédlculos también se realizaron con diferentes longitudes de onda del
haz incdente. El indice de refraccion de la placa se consideré mayor que el indice de
refraccién del medio en el que estd embebida. Aqui se utilizaron las curvas tedricas
obtenidas de la interferencia de multiples haces (Hecht and Zajac, 2002) para comparar
los resultados obtenidos con el IEM. En las figs. 32(a) y 32(b) se muestran los espectros
de reflectancia (R) y transmitancia (T) en funcién del dngulo de incidencia de una
lamina con indice de refraccion n = 5.33 embebida en aire, bajo las polarizaciones TE
y TM, respectivamente. El espesor y la longitud de la placa son de 10 ym y 60 pym. Las
curvas obtenidas con el IEM se traslapan con las curvas obtenidas con las ecuaciones

de Fresnel; con esto, queda validada la teoria desarrollada.

=
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Figura 32. Reflectancia (R) y Transmitancia (T) como funcién del dngulo de incidencia de
una ldmina de vidrio (2 = 2.31) bajo polarizacién (a) TE y (b) TM. La longitud de onda
del haz de iluminacién fue de 632 nm. Las lineas sélidas corresponden a la respuesta dptica
obtenida con el IEM vy las lineas punteadas corresponden a la respuesta dptica obtenida con
las ecuaciones de Fresnel.
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VI1.3.2. Estructuras fotonicas formadas por dieléctricos

Una vez obtenido la R y T de una placa de material dieléctrico y validado el IEM, se
calcularon las propiedades 6pticas de diferentes sistemas foténicos. Un sistema foténico
consistio en cilindros dieléctricos infinitamente largos embebidos en aire. El arreglo
de los cilindros siguen un patrén de red hexagonal. Los cédlculos se realizaron para
paredes lisas y paredes rugosas. La rugosidad se modelé con un perfil gaussiano donde
la longitud de correlacion y la desviacion estandar de alturas fueron 6 = 0.05\ y 0 =
0.02\, respectivamente. Las secciones lisas y rugosas se muestrearon a intervalos As =
(1/30) D, siendo D la longitud de la celda unitaria. En todos los célculos, D = 1 pm.
También, se considerd el sistema inverso; es decir, una placa dieléctrica infinitamente
larga con huecos de aire.

En las figs. 33(a) y (b) se muestran los espectros de R y T para el primer sistema
foténico que consistié en 360 cilindros dieléctricos (¢ = 2.31) embebidos en aire bajo
las polarizaciones TE y TM, respectivamente. Los cilindros se acomodaron de 3 filas
por 120 columnas siguiendo un patrén de red hexagonal. La fraccién de llenado (f) de
la celda unitaria es de 0.1. La longitud de onda del haz incidente es de 850 nm. En
estas figuras se observa que la respuesta éptica del sistema foténico con rugosidad no
cambia al compararlo con el sistema foténico liso. Ocurre algo similar en el caso de la
placa dieléctrica (¢ = 2.31) con 360 huecos llenos de aire. Esto se observa en las figs.
33(c) y 33(d). La fraccién de llenado se mantuvo con f = 0.1.

Es interesante ver que sélo con variar el contraste de indice de refraccién, la respuesta
6ptica de algunos sistemas foténicos con inclusiones lisas cambia al compararlos con sus
equivalentes que incluyen inclusiones rugosas. Por ejemplo, en la placa dieléctrica del
caso anterior se cambid su constante dieléctrica a ¢ = 4. En la fig. 34(c) se muestra

que los espectros de R y T se modifican al considerar huecos con paredes rugosas. R
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Figura 33. Reflectancia (R) y transmitancia (T) como funcién del angulo de incidencia de
una estructura foténica de 360 cilindros dieléctricos (¢ = 2.31) inmersos en aire (¢ = 1) con
una fraccién de llenado f = 0.1 bajo la polarizacién (a) TE'y (b) TM. Ry T de una placa
dieléctrica (¢ = 2.31) con 360 huecos llenos de aire con una fraccién de llenado f = 0.1 bajo
la polarizacién (c) TE y (d) TM. Las lineas sdlidas corresponden a paredes de las inclusiones
lisas y las lineas punteadas corresponden a paredes con rugosidad. La longitud de onda del
haz de iluminacién es de 850 nm.

y T cambian en diferentes rangos angulares, ademads estos cambios son mas notables
para angulos de incidencia superiores a 50°. La longitud de onda del haz incidente es
de 850 nm y tiene una polarizacion TE. Para el caso de la polarizacién TM también se
presentan cambios, aunque en menor medida, como se puede en la fig. 34(d).

Al cambiar el numero de cilindros dieléctricos o huecos llenos de aire en una ma-
triz dieléctrica, la respuesta éptica de sistemas lisos también cambia comparados con
el mismo sistema pero considerando sus caracteristicas rugosas. Como un ejemplo,
consideremos los mismos parametros de los sistemas anteriores con € = 4 y la nueva
distribucién de las inclusiones sera de 6 filas y 100 columnas, es decir, 600 inclusiones

con periodicidad hexagonal. La respuesta éptica para el caso de cilindros dieléctricos
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Figura 34. Reflectancia (R) y transmitancia (T) como funcién del angulo de incidencia de
una estructura fotdnica de 360 cilindros dieléctricos (¢ = 4) inmersos en aire (¢ = 1) con
una fraccién de llenado f = 0.1 bajo la polarizacién (a) TE'y (b) TM. Ry T de una placa
dieléctrica (¢ = 4) con 360 huecos llenos de aire con una fraccién de llenado f = 0.1 bajo la
polarizacién (c) TE y (d) TM. Las lineas sélidas corresponden a paredes de las inclusiones
lisas y las lineas punteadas corresponden a paredes con rugosidad. La longitud de onda del
haz de iluminacién es de 850 nm.

bajo las polarizaciones TE y TM se muestran en las figs. 35(a) y (b), respectivamente.
En estas figuras se observa que los espectros cambian en los rangos angulares donde
la reflectancia es menor al 100%. Ademas los espectros de R y T tienen las mismas
caracteristicas para ambas polarizaciones. Para el caso de los huecos en una matriz
dieléctrica también hay rangos angulares donde la respuesta éptica se modifica y son
diferentes para cada estado de polarizacion. Esto se puede ver en las figs. 35(c) y (d).

La longitud de onda del haz incidente sigue siendo 850 nm.



113

(a) (b)
/\1 00 I . e : ' . R I . - : \ - R
= \ ." Ca gt \: :’ M
; :. smmnn R, RUgOSO = ‘.” :. smmmn R RUgOSO : ‘."
S h® == mus T Rugoso e sm = T Rugoso
.-9 50 I mmmmmm R iSO } = R. Liso ﬁ
& s T, iSO s T, LiSO
(O]
e
[

0 ©

9

©

© ’
-9 L

(72}

C

=

0 20 40 60
Angulo de incidencia (°) Angulo de incidencia (°)

Figura 35. Reflectancia (R) y transmitancia (T) como funcién del angulo de incidencia de
una estructura fotdnica de 600 cilindros dieléctricos (¢ = 4) inmersos en aire (¢ = 1) con
una fraccién de llenado f = 0.1 bajo la polarizacién (a) TE'y (b) TM. Ry T de una placa
dieléctrica (¢ = 4) con 600 huecos llenos de aire con una fraccién de llenado f = 0.1 bajo la
polarizacién (c) TE y (d) TM. Las lineas sélidas corresponden a paredes de las inclusiones
lisas y las lineas punteadas corresponden a paredes con rugosidad. La longitud de onda del
haz de iluminacién es de 850 nm.

VI1.3.3. Estructuras foténicas que incluyen LHM

En las estructuras de bandas de los CF2D que incorporan LHM se mostré que las
paredes rugosas de las inclusiones modifican la posicion de los gaps fotonicos o incluso
surgen nuevos gaps. Estos cambios son mas visibles a altas frecuencias que corresponden
a pequenas longitudes de onda. Una consecuencia implicita de esto es que la respuesta
Optica también debera cambiar.

En las siguientes estructuras fotonicas se analizaron los efectos de la rugosidad en la
respuesta 6ptica, cuando se iluminan con haces gaussianos con frecuencias intermedias
(w=0.82y w=0.85). En las figs. 36(a) y (b) se exhiben los espectros de Ry T de

360 cilindros de LHM (3 filas por 120 columnas con red hexagonal) embebidos en aire
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bajo las polarizaciones TE y TM, respectivamente. En las figs. 36(a) y (b) se exponen
(b)
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Figura 36. Reflectancia (R) y transmitancia (T) como funcién del angulo de incidencia de
una estructura fotdnica de 360 cilindros de LHM inmersos en aire (¢ = 1) con una fraccién
de llenado f = 0.1 bajo la polarizacién (a) TE y (b) TM. Ry T de una placa de LHM
con 360 huecos llenos de aire con una fraccién de llenado f = 0.1 bajo la polarizacién
(c) TE y (d) TM. Las lineas sdlidas corresponden a paredes de las inclusiones lisas y las
lineas punteadas corresponden a paredes con rugosidad. La frecuencia reducida del haz de
iluminacién es de w = 0.82.

los espectros de R y T de una placa de LHM con 360 huecos llenos de aire bajo las
polarizaciones TE y TM, correspondientemente. En estos casos, la rugosidad se modelé
con un perfil gaussiano y los valores de los parametros son § = 0.05A y ¢ = 0.01\ para
una fraccién de llenado f = 0.10. La frecuencia reducida del haz incidente es w = 0.82
(A =1.21 um). En estas figuras se observa que la respuesta 6ptica de los sistemas con
rugosidad bajo polarizaciéon TM tienen un ligero cambio, respecto a los sistemas sin
rugosidad, en algunos rangos angulares. El rango angular més notable es de 32 a 45°.

En el otro conjunto de estructuras foténicas analizadas, se modificaron algunos
parametros. Por ejemplo, la rugosidad se model6 con un perfil gaussiano con § = 0.08\

y o = 0.02); las inclusiones tienen una fracciéon de llenado f = 0.10. La longitud de
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onda del haz incidente usada fue A = 1.17 um (w = 0.85). Los espectros de R y T para
el caso de los cilindros de LHM sumergidos en aire bajo las polarizaciones TE y TM
estan graficados en las figs. 37(a) y (b). En estos cdlculos se observa que la respuesta
Optica de la estructura foténica que incluye la rugosidad cambia en comparacion de la
estructura lisa. Estos se presentan en la mayor parte del rango angular considerado.
Para el caso de la placa de LHM con huecos, los espectros no cambian. Aqui, la
reflectancia calculada es del 100% para el sistema con y sin rugosidad bajo los dos
estados de polarizacién. Esto se muestra en las figs. 37(c) y (d). Esto indica que esta
frecuencia no se puede propagar a través de la estructura, lo cual concuerda con la

estructura de bandas mostrada en la fig. 27(d).
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Figura 37. Reflectancia (R) y transmitancia (T) como funcién del angulo de incidencia
de una estructura foténica de 360 cilindros de LHM inmersos en aire con una fraccién de
llenado f = 0.2 bajo la polarizacién (a) TEy (b) TM. Ry T de una placa de LHM con 360
huecos llenos de aire con una fraccién de llenado f = 0.2 bajo la polarizacién (c) TE y (d)
TM. Las lineas sélidas corresponden a paredes de las inclusiones lisas y las lineas punteadas
corresponden a paredes con rugosidad. La longitud de onda del haz de iluminacién es
A =117 um (& = 0.85).

Es importante mencionar que al incrementar las dimensiones del sistema estudiado,
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el uso de recurso computacional (tiempo de computo y memoria utilizada) para obtener
la respuesta 6ptica como funcion del angulo de incidenca, para una determinada frecuen-
cia del haz incidente, aumenta exponencialmente. Para reducir el tiempo de computo,
surgio la necesidad de implementar la programacion en paralelo a través del protocolo
MPI? y de la biblioteca de ScaLAPACK®*. La paralelizacién consiste en la subdivisién de
un problema, en subproblemas, cada uno de los cuales es resuelto de forma simultanea y
por separado, reduciendo el tiempo de ejecucién. ScaLAPACK es una biblioteca de alto
rendimiento disenada para la computacion heterogénea. Sus rutinas son un rediseno
de LAPACK?® para computadoras paralelas de memoria distribuida. Resuelve sistemas
lineales densos, problemas de minimos cuadrados, problemas de valores propios y de
valores singulares entre otros, todo esto haciendo uso de la distribucion ciclica en blo-
ques y algoritmos de bloque dividido. Esto nos garantiza que el programa se ejecuta
tan rapido como sea posible y que funcionard en cualquier méquina donde BLASS,
LAPACK y BLACST estén disponibles.

Por otra parte, el objetivo de calcular las propiedades épticas de estructuras fotonicas
que tengan el mayor ntimero de inclusiones posible, es comparar la reflectancia con su
respectiva estructura de bandas. Sin embargo, al aumentar el nimero de inclusiones
contenidas en la estructura foténica incrementa la cantidad de memoria necesaria para
realizar los calculos. Por ejemplo, la memoria necesaria para calcular las propiedades
Opticas de las estructuras mostradas fue de 60 GB. Estos calculos se realizaron en una
computadora cuyo limite fisico son 64 GB. Posteriormente, se tuvo el acceso a un nodo.

Aqui, el recurso computacional disponible son 2 tarjetas de 64 GB y 1 de 32 GB, que

3Por sus siglas en inglés, Message Passing Interface.
4Por sus siglas en inglés, Scalable Linear Algebra PACKage.
5Por sus siglas en inglés, Linear Algebra PACKage.
SPor sus siglas en inglés, Basic Linear Algebra Subprograms.

"Por sus siglas en inglés, Basic Linear Algebra Communication Subprograms.



117

sumadas dan 160 GB de memoria fisica. Con este nuevo recurso, fue posible modelar
estructuras con ancho de casi 3 veces mayor al analizado previamente; es decir, estruc-
turas con 8 filas y 120 columnas de inclusiones, como se observa en la tabla V. En la

tabla V, se muestra el requirimiento de memoria para diferentes sistemas fotonicos 2D.

Tabla V. Memoria necesaria para realizar el calculo numérico de la reflectancia de diferentes
estructuras foténicas. La distribucién de las inclusiones (V;,.) es de n filas por m columnas.
También se incluye la longitud de la estructura (L,) y el nimero total de puntos de la
discretizacion (N,).

Estructura | Diseno (n,m) | Ni. | Ly | N, (x1000) | Memoria (GB)
A 7x80 260 | 84 40.88 56
B 8x80 640 | 84 46.00 72
C 9x80 720 | 84 01.12 87
D 7x110 770 | 114 56.12 104
B 9x90 810 | 94 27.48 108
F 7x120 840 | 124 61.20 123
G 8x110 880 | 114 63.16 130
H 9x100 900 | 104 63.84 133
I 8x120 960 | 124 68.88 154
J 9x110 990 | 114 70.20 162
K 10x100 1000 | 104 70.24 163
L 9x120 1080 | 124 76.56 191

El uso de la memoria fisica del disco duro y memoria virtual no es aconsejable ya
que el tiempo de computo crece exponencialmente: una simulacién que dura un par de

dias puede tardar varias semanas. Por ejemplo, el tiempo de calculo de la reflectancia
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de la estructura J fue de 3 semanas y el espectro obtenido fue muy similar al calculado
de la estructura E, y su tiempo de computo fue menor a 2 dias. Aqui no se muestran
estos espectros porque su contenido no aporta informaciéon nueva que influya en las
conclusiones. En otras palabras, se requieren estructuras méas extensas para tener un

comparativo con sus respectivas estructuras de bandas.
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Capitulo VII

CONCLUSIONES

En este capitulo se mencionan las conclusiones mas sobresalientes de esta tesis y se

menciona parte del trabajo futuro.

VII.1. Conclusiones generales

Con base a los resultados mostrados, a continuacién se mencionan las conclusiones mas
importantes de este trabajo.

En el capitulo II, se demostré que el enfoque de matriz de transferencia habitual
para el calculo de las propiedades épticas de sistemas multicapa puede fallar en sistemas
grandes en presencia de absorcién. Sin embargo, la estabilidad numérica se puede lograr
usando un método, alternativo, basado en la excitacién de modos tipo Bloch. Se apli-
caron estos métodos al calculo del espectro de reflectancia de un espejo omnidireccional
de amplio espectro que consiste en una gran estructura multicapa tipo chirped hecha
de SP. La expansién en modos tipo Bloch permite calculos rapidos, estables y precisos,
proporcionando asi un método ideal para el disenio y optimizacion de grandes estruc-
turas multicapa que podrian estar hechas de repeticiones periddicas de una sola unidad

o completamente aperiddicas. Por lo tanto, se llega a la conclusién de que el enfoque
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aqui empleado es 1til para el calculo, diseno y analisis de las propiedades opticas de
sistemas multicapa muy grandes.

En el capitulo III, se presenté una metodologia éptima para la sintesis de estructuras
fotonicas a base de SP. Esta metodologia resulté ser de gran utilidad para obtener
estructuras reproducibles.

En el Capitulo IV, se han disenado, fabricado y caracterizado estructuras multicapa
cuasi omnidireccionales (rango angular de 0 — 60°), con un amplio rango espectral, se
optimizaron a través de dos técnicas: tipo chirped y apilamiento de espejos tipo Bragg.
Para el método tipo chirped, se fabricaron un par de estructuras, una con espesores de
21.6 pm y otra con un espesor de 60.4 pum, resultando en bandas cuasi omnidireccionales
de 360 nm y 1800 nm, centradas en 1160 nm y 1925 nm, respectivamente. Para la
técnica de apilamiento de espejos, se obtuvo una estructura de 41.5 ym de espesor,
con un ancho de banda cuasi omnidireccional de 1800 nm centrada en 1850 nm. Por
lo tanto, se encontré que esta segunda técnica es mejor ya que produce estructuras de
menor espesor y una mejora notable de la reflectancia promedio. Ademads, las técnicas
de analisis desarrolladas aqui se pueden utilizar para optimizar la reflectancia con otros
contrastes de indice de refraccién en multicapas de SP o incluso en sistemas compuestos
por otros tipos de materiales. Tales estructuras propuestas podrian usarse como espejos
para concentradores solares, reflectores de enfoque plano, reguladores térmicos o, si se
incluyen defectos, como filtros o quimicos/biosensores remotos con una amplia respuesta
angular independiente.

En el Capitulo V, se demostré que para obtener una estructura foténica plana
cuasi omnidireccional, en la regién visible y NIR, es necesario tener capas de silicio
poroso con porosidades superiores al 56% y aplicarles un proceso de oxidacién completo.

Ademas, se encontré que la reflectancia promedio aumenta al incrementar el niimero
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de periodos de la estructura de silice porosa, debido al bajo contraste del indice de
refraccién. Por otra parte, un pseudo angulo de Brewster surge en la vecindad de 70° de
incidencia. Adicionalmente, al aumentar el angulo de incidencia en la etapa de diseno de
la estructura, su ancho de banda tiene un ensanchamiento y un desplazamiento hacia
el IR. Este estudio puede resultar util para disenar las estructuras con bandas cuasi
omnidireccionales necesarias para aplicaciones fotonicas como lentes planas o espejos
para concentradores solares.

Finalmente, en el Capitulo VI, se desarrollé el método de ecuacion integral para
el calculo de estructuras de bandas de un CF2D compuesto de inclusiones cilindricas
que tienen superficies rugosas. Los materiales de la estructura foténica pueden ser
dieléctricos o de metamaterial dispersivo. También se ha descubierto que para sistemas
puramente dieléctricos con una rugosidad relativamente pequena en comparacién con
la longitud de onda, las estructuras de las bandas permanecen casi inalteradas en com-
paracion con las estructuras de banda del cristal foténico bidimensional con superficies
lisas bajo polarizaciones transversal eléctrico y magnético. Sin embargo, cuando se
consideran las estructuras fotonicas bidimensionales que incluyen LHM dispersivos, las
estructuras de bandas se ven fuertemente afectadas debido a que surgen nuevas ban-
das foténicas prohibidas. Ademads, en algunos casos, un intervalo de banda cambia su
posicion en frecuencia, haciéndose mas estrecho o generando nuevos intervalos de banda
estrechos en la misma regiéon espectral. Estos resultados implican un problema técnico
relacionado con la fabricacion practica del CF2D. Por tanto, podemos concluir que es
muy importante tener en cuenta la rugosidad de las superficies que estardan presentes en
los sistemas reales con el fin de obtener una mejor concordancia entre teoria y medida

para aplicaciones tecnoldgicas.
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VI1I.2. Trabajo futuro

Como parte del trabajo a futuro se proponen dos actividades. La primer actividad,
es la sintesis de estructuras multicapa de SP autosostenidas para oxidarlas comple-
tamente. El reto es obtener espejos autosostenidos de silica porosa completamente
planos. La segunda actividad corresponde a la sintesis de estructuras foténicas 2D (pi-
lares dieléctricos) a través de la técnica de grabado electroquimico asistido por metal
(MACE!) para hacer un comparativo teérico-numérico de sus propiedades épticas.
MACE es un método novedoso de nanofabricaciéon descubierto por Li et al. (Li
and Bohn, 2000) originalmente para producir silicio poroso y luego desarrollado para
producir nanoestructuras semiconductoras de relacién de aspecto extremadamente alta
que incluyen homo y heterouniones de Si, Ge, GaAs, InGaAs, InP, SiC, GaN, GayOs.
Ademéds, utiliza un metal noble (como Au, Pt y Ag) depositado en la superficie de un
semiconductor (por ejemplo, Si) como catalizador para catalizar la generacién de huecos
(h™*) a partir de un oxidante (como HOs) en una solucién dcida (o bésica), por ejemplo
HF, para inducir reacciones locales de oxidacién (Si + 4h™ — Si**) y reduccién (2HT
+ 2e~ — Hy). Esto da como resultado la eliminacién de materiales semiconductores
sin un consumo neto del metal. En condiciones controladas de grabado, las reacciones
ocurren solo en la interfaz entre el metal y el semiconductor. Como resultado, el metal
desciende hacia el semiconductor a medida que el semiconductor se graba justo debajo,
actuando como una mascara de grabado de resistencia negativa. Cuando el metal del
catalizador se modela en cualquier forma y dimension, el patrén se puede grabar en el
semiconductor para producir micro y nanoestructuras que incluyen matrices de pilares
para la recoleccién y almacenamiento de energia (Chern et al., 2010), vias para cristales

foténicos (DeJarld et al., 2011; Kim et al., 2017), sensores 6pticos (Balderas-Valadez

1Por sus siglas en inglés, Metal Assited Chemical Etching.
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et al., 2016), formas y patrones arbitrarios para aplicaciones que incluyen metamate-
riales (Kim et al., 2019). MACE es esencialmente un método de grabado en hiimedo,
pero produce micro y nanoestructuras anisotrépicas de semiconductores de alta relacion
de aspecto sin incurrir en danos en la red.

La sintesis de los pilares de silicio (incluso pueden ser de SP) se lleva a cabo mediante
la combinacién de litografia coloidal y MACE. Esta técnica se basa iinicamente en reac-
ciones quimicas, por lo tanto, es rapido, rentable y sencillo de realizar (Pacholski, 2011;
Balderas-Valadez et al., 2018). En resumen, microesferas de poli N-iso-propilacrilamida
(poli-NIPAM) se depositan sobre una oblea de Si y posteriormente se deposita una
fina capa de oro por pulverizacion catédica. Después de eliminar las microesferas de
poli-NIPAM, se hace crecer la capa con patrén de oro mediante deposicién de oro no
electrolitico. Finalmente, el MACE se realiza empleando una soluciéon de grabado de
etanol (99,9%), HF (48%) y H202 (30%) en una relacién volumétrica de 1:1:1, respec-

tivamente.
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