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Capitulo 1

INTRODUCCION Y
ANTECEDENTES

Desde la disponibilidad de laseres capaces de generar pulsos de duracién mas cortos que un
periodo vibracional molecular tipico, la técnica de Dispersidon Raman Estimulada I'mpul-
siva (Impulsive Stimulated Raman Scattering (ISRS)) ha sido empleada con el propdsito
de excitar coherentermente los modos vibracionales Raman activos en diversos cristales y

liquidos moleculares.

En el caso de la Dispersién Raman Estimulada Impulsiva no-resonante, el resultado es sola-
mente movimiento vibracional en el estado base electrénico del sistema [1]). Esta excitacién
puede ser obtenida con un sélo pulso, o con dos pulsos cruzados en una geometria de mez-
cla de cuatro ondas (four wave mixing) o rejilla transitoria, a través de la cual una fuerza
espacialmente periédica y temporalmente impulsiva es ejercida; véase la figura 1.1. El
uso de dos pulsos cruzados es particularmente importante en el caso de modos materiales
dispersivos debido a que en este caso la respuesta vibracional estd limitada a un intervalo
angosto en frecuencias y vectores de onda. La viabilidad de estos experimentos se basa
en el hecho que los pulsos de ldser duran menos que los periodos tipicos de oscilaciéon del
material; esto se traduce en una excitacién impulsiva y coherente de los modos activos
Raman. Esto es, si los pulsos son méis cortos que el periodo de vibracién, entonces, en el
espacio de frecuencias el ancho de los pulsos es mayor que la frecuencia de oscilacién. Por
lo tanto, si el modo es Raman activo, tendremos excitacién Raman estimulada del material
directamente de los pulsos; es decir, dentro de los mismos pulsos existen pares de compo-
nentes cuyas diferenicias de frecuencias satisfacen el criterio de dispersién Raman. Como la
interaccién ocurre en un tiempo muy breve, el resultado es una fuerza impulsiva sobre los
modos Raman del material, y por seleccién debida a conservacién de energia y momento,
todos tienen la misma frecuencia y el mismo vector de onda. Es decir, se excitan de manera

coherente.
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Figura 1.1: Experimento de¢ Dispersion Raman Estimulada Impulsiva con dos pulsos de
excitacién. Dos pulsos, de frecuencias centrales y vectores de onda (wl,kl) y (Ldz,kz) y
de duracién mais corta que un periodo de oscilacién del modo vibracional a excitar, son
sobrepuestos de manera espacial y temporal en cl cristal. Este proceso genera polaritones-
fonones coherentes (§2, +=K) contrapropagantes que forman una onda estacionaria en el
cristal y cuyo vector de onda estd determinado por la diferencia entre los vectores de onda
de los dos pulsos de excitacién K = k, — kg.

En los experimento de interés los sistemas son cristales ferroelectréctricos como el tantalato
de litio LiTaO3 y cl niobato de litio LiNbO3 que son cristales no-centrosimétricos. En
este caso, los modos Raman activos dispersivos resultan del acoplamiento entre los fonones
épticos polares y la radiacién electromagnética con frecuencias y vectores de onda similares.
El acoplamiento entre un fondén y un fotén con vectores de onda y frecuencias similares da
lugar a una excitacién clemental nueva, llamada polaritén-fonén.

Una manera mdis precisa de visualizar los polaritones-fonones es de la siguiente maner.
Notamos primero que la relacién de dispersién de los fonones épticos transversales es débil
¥ que las curvas de dispersién de fotones y fonones d4pticos se intersectan para vectores
de ondas bajas; vease la figura 2.1. Cerca del punto de interseccién, donde la energia y
el momento son los mismo para ambas excitaciones, el acoplamiento es tan fuerte que ni
el fonén éptico ni el fotén pueden seguir siendo considerados una excitacién elemental. El
fotén y el fonén 6ptico se acoplan linealmente para formar la excitacién elemental nueva, el
fonén-polaritéon. Como vemos en la figura 2.1, la relacién de dispersién del fonén-polaritén
ticne dos ramas. Para vectores de onda grandes, la razén de la rama superior se aproxima
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asintéticamente a c/+/€(oc0), donde c es la velocidad de la luz en el vacio y €(o0) es la
constante dieléctrica en el infrarrojo cercano. La rama inferior tiene al principio la razén

c/+\/€(0), donde €(0) es la constante dieléctrica en el infrarrojo lejano, y luego se aproxima
al valor wy, la frecuencia transversal de los fonones 6pticos.

r

Frequency -
E £

Wavenumber k —

Figura 1.2: Relacién de dispersién del polaritén-fonén. Para vectores de onda grandes, la
razén de la rama superior se aproxima asintéticamente a ¢/ 1/€(00), donde c es la velocidad
de la luz en el vacio y €(oo) es la constante dieléctrica en el infrarrojo cercano; es decir,
el polaritén-fonon tiende a un fotén con velocidad del material. Esta rama inicia con el
valor de la frecuencia longitudinal de los fonones 6ticos. La rama inferior tiene al principio
la razén c¢/+/€(0), donde €(0) es la constante dicléctrica en el infrarrojo lejano, y luego se
aproxima al valor wr, la frecuencia transversal; en este caso el polaritén fonén se aproxima a
un fonén éptico transversal . (figura p. 258 O. Madelung, Introduction to Solid-State Theory,
Springer Series in Solid-State Sciences 2, Springer-Verlag, 1978.)

La motivacién del presente trabajo de investigacion es entender tedricamente experimentos
en los cudles se utiliza la técnica de Dispersién Raman Estimulada Impulsiva con dos pul-
sos ultracortos cruzados para excitar de manera coherente polaritones-fonones en cristales
ferroeléctricos. Como se mencioné arriba, el experimento consiste en que dos pulsos, de
duracién mads corta que el periodo de oscilacién del modo vibracional a excitar, son so-
brepuestos de manera espacial y temporal en el cristal, figura 1.1, y se traduce en una
excitacién impulsiva y coherente de los polaritones-fonones través de la mezcla Sptica de
las componentes de Fourier de los pulsos de excitacién por medio de dispersién Raman
estimulada [2]. Los polaritones-fonones tienen frecuencias (€2, £K), es decir son contrapro-
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pagantes y forman una onda estacionaria en el cristal cuyo vector de onda es determinado
por la diferencia entre los vectores de onda de los dos pulsos de excitacién K=K — kz. La
frecuencia de los polaritones-fonones §2 es menor que la anchura espectral de los pulsos de
excitacién .

La onda estacionaria formada por los polaritones-fonones coherentemente excitados se refle-
ja en que el indice de refraccién del material queda modulado de tal forma que se comporta
como una rejilla de difraccién dicléctrica, espacialmente periddica y de duracién limitada,
capaz de difractar un tercer pulso de prueba que incide sobre la muestra cierto tiem-
po después que ha sido formada por los pulsos de excitacién. El tercer pulso de prueba
puede hacerse incidir sobre dicha rejilla espacio-temporal con el dngulo de empatamiento
de fase (phase-matching), o de Bragg, correspondiente al vector de onda K fundamen-
tal del polariton-fonén, o correspondiente a un sobretono de K. El experimento consiste
en medir la eficiencia de difraccién transmitida por la rejilla espacio-temporal como fun-
cién del tiempo de retraso entre la formacién de la rejilla y la incidencia del pulso de prueba.

La técnica Dispersién Raman Estimulada Impulsiva con dos pulsos cruzados ha sido uti-
lizada durante algin tiempo para excitar polaritones-fonones coherentes sélo en el régimen
lineal de la respuesta del material (2] - [7]. En este régimen, donde la excitacién coherente
de los polaritones-fonones es arménica, la luz difractada, incidente con el iangulo de Bragg,
es modulada con dos veces la frecuencia del polaritén-fonén [3].

En 1997, Brennan y Nelson [8] - {9] reportaron la excitacién y deteccién de polaritones-
fonones coherentes anarmdénicos en los cristales ferroélectricos tantalato de litio LiTaO; y
niobato de litio LiNbOj5;. Un laser TI:zafiro y un sistema de amplificacion operando a un
nivel de repeticién de 1kH z es capaz de producir pulsos de duracién 7 = 35fs y de longitud
de onda central A = 800nm que tienen mas de 1mJ de energia. Estos pulsos son divididos
en los dos pulsos de excitacién, de igual intensidad y energia. El tercer pulso de prueba de

baja energia es producido por reflexién parcial.

Debido a que los pulsos de excitacién son muy intensos, se espera que la fuerza impulsiva
que ejercen sobre el modo vibracional pueda ser 1o suficientemente fuerte como para que las
amplitudes vibracionales del material puedan llegar a exceder el limite arménico. Utilizando
el método de Espectroscopia de los Sobretonos del Vector de Onda (Wavevector Overtones
Spectroscopy, WOS), una variante de la Dispersién Raman Estimulada Impulsiva, donde el
pulso de prueba a difractar incide sobre la muestra con el dngulo de Bragg correspondiente
al vector de onda de un armodnico seleccionado, Nelson y Brennan obtuvieron espectros que
les condujeron a la conclusién de que habian detectado la presencia de anarmonicidades en
las vibraciones de la red [8] - [9].
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La respuesta detectada, cuando la energia total de los dos pulsos de excitacién es intensa,
de 130u.J, muestra respuesta hasta el noveno sobretono del vector de onda K fundamen-
tal del polaritén-fonén. Por otro lado, el espectro medido, cuando los pulsos de excitacién
tienen una energia total baja, de 28uJ, muestra oscilaciones correspondientes a dos veces la
frecuencia del polaritén-fonén; esto estd de acuerdo con lo esperado en el caso de excitacién

arménica [8].

Fenémenos indeseables como la autodifraccion de los pulsos de excitacion, la generacién de
luz blanca, los efectos fotorrefractivos y dafos a la muestra pueden ocurrir cuando los pulsos
de excitacién son muy intensos. Sin embargo, los experimentos recientes [8] - [10], en concor-
dancia con la teoria existente [11], indican la posibilidad de que la excitacién anarmdénica de
polaritones-fonones pueda ocurrir cuando cristales ferroeléctricos no-centrosimétricos como
LiTaO3 y LiNbO; sean expuestos a la Dispersiéon Raman Estimulada Impulsiva con dos

pulsos cruzados ultracortos suficientemente intensos.

La ferroelectricidad en los sistemas Li(Nb, Ta)O3, que caracteriza a los perovskitas [12],
estd relacionada con un modo “suave” que puede ser excitado con la técnica de Dispersion
Raman Estimulada Impulsiva [13] - [14]. En los cristales ferroeléctricos, anti-ferroeléctricos
y otros materiales polares que poseen diniamica de modo suave, la formacién de dominios
es asociada con el desarrollo de un desplazamiento permanente de los polaritones-fonones
debajo de la temperatura de transicién 7¢ [15]. En la proximidad de 7¢, las ramas en la
relacién de dispersién del fonén-polaritén asociado con la transicién de fase muestran fre-
cuencias muy bajas en una regiéon pequeria de 1a Zona de Brillouin cerca del vector de onda
de éste, asi que los efectos anarmdnicos son importantes aiin para amplitudes relativamente
bajas. Debajo de 7T¢, los modos del fonén-polaritén pueden ser visualizados como vibra-
ciones alrededor de los minimos de la energia potencial de una estructura de pozo doble,
donde cada pozo corresponde a una orientacién de dominio diferente. Cuando un material
ferroeléctrico no-centrosimétrico es expuesto a uno o varios pulsos de ldser de duracién mas
corta que un pcriodo oscilatorio del modo suave, como en los experimentos de Dispersion
Raman Estimulada Impulsiva, una inversién permanente y completa de la orientacién de
los dominios ferroeléctricos puede ocurrir aiin cuando la energia por 4tomo impartida por
el pulso de liser sea considerablemente mas baja que la energia térmica promedio. Las
propiedades de los ferroeléctricos, y en particular del LiTaOj; y del LiNbQOj3, cuyas super-
ficies de energia potencial son altamente anarmodnicas con pozos dobles particularmente
profundos, hacen que estos cristales sean apropiados para la inversién de dominios. Este
mecanismo puede aplicarse para producir interruptores épticos tan riapidos como la du-
racién de los pulsos de excitacién, del orden de femtosegundos. Esta es sélo una de muchas
aplicaciones de la técnica de excitacién Dispersién Raman Estimulada Impulsiva.
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La finalidad del presente trabajo es contribuir a un entendimiento tedérico mas profundo
sobre el proceso de excitacién de los polaritones-fonones en los experimentos de Dispersion
Raman Estimulada Impulsiva. Mds especificamente, hemos dirigido nuestro interés hacia los
experimentos de Dispersién Raman Estimulada Impulsiva realizados por Nelson y Brennan
en los cristales ferroeléctricos LiT'aO; y LiNbO; [8] - [9], debido a que ellos interpretan que
los espectros que miden son resultado de excitacién anarmdnica de los polaritones-fonones
coherentes. Nuestro propdsito es contribuir a aclarar si la respuesta observada realmente se
debe a esa excitacién anarménica y no a algin otro efecto no lineal.

Esta tesis estd basada en estudios anteriores realizados por Romero-Rochin [11] en colabo-
racién con el grupo experimental dirigido por Nelson. El interés principal de Romero-Rochin
et al. en [11] fue entender c6mo el proceso de excitacién Dispersién Raman Estimulada Im-
pulsiva efectivamente genera los modos polaritén-fonén coherentes y cé6mo son mezclados
por la interacciéon anarmadnica, generada a su vez, por el modo ferroeléctrico polar. Debido a
que en la aproximacion de Placzek {11] la interaccién Raman es lineal en el desplazamiento
del fonén Sptico transverso, la ecuacion de Schrédinger pudo ser resuelta de manera exacta
para encontrar ¢l cstado del sistemna arménico. Las no-linealidades, debidas a la inclusion
de anarmonicidades en el anilisis, fueron descritas por medio de un esquema perturbativo.

El resultado principal de Romero-Rochin et al. [11] es una expresién para la polarizacién
macroscopica que gobierna la modulacién en el indice de refraccién del material. Esta in-
cluye anarmonicidades hasta cuarto orden. Encontraron que la respuesta correspondiente
a los sobretonos del vector de onda y de la frecuencia fundamentales son una consecuencia
de las anarmonicidades de la superficie de energia potencial del modo polar. Ademas, hal-
laron una condicién de quasi-resonancia entre multipletes de la frecuencia fundamental y
las frecuencias de los sobretonos, que causa la amplificacién en la respuesta en los vectores
de onda correspondientes.

Este trabajo de tesis esta dirigido hacia una comprension de los experimentos de Dispersién
Raman Estimulada Impulsiva una vez que los dos pulsos intensos ultracortos de excitacion
han causado la formacién de la rejilla espacialmente periédica y temporalmente impulsiva
formada por polaritones-fonones coherentes anarménicos en el cristal. Utilizando la teoria
de Romero-Rochin et al. [11] y restringiendo el vector de onda de la rejilla a ser dirigido a lo
largo del eje z, la rejilla espacio-temporal no lineal esta modelada por la funcién dieléctrica,

e(z, T) = €y + &(T) cos(Kx) + &(T) cos(2Kx) + & (T) cos(3Kzx) , (1.1)
donde
& () = =8 sin(e + AQ)T — ¥ [sin 3T + 9sin QxT] 1.2)
Qx

&(T) = T2x[1 — cos QT + 5—(cos 2QkT — cos QxT)] (1.3)

(2Qk)? — O

TESIS CON
ALLA DE ORIGEN




- T 3QkQax . Q3 .
= L LT, S 7 K Gn30,T
&(T) :1:;3;<[(3QK)2 — e sin Qa3 @) — O, sin 1%
302, . 3 Qax .
+m sin QT Q?( — ngk s QgKT] N (1.4)

donde T es el tiempo de retraso entre el instante de formacién de la rejilla por los dos pulsos
de excitacién Dispersién Raman Estimulada impulsiva y el instante cuando incide el pulso
de prueba a difractar. Los valores para las frecuencias Qg , Qi ¥y Qax, €l desplazamiento
en frecuencia AQ(K causado por la interaccién no lineal y los coeficientes no-dependientes
del tiempo :r:(,? , T ,3), Tax Y Tak correspondientes a dos valores de energia de los pulsos ldser
de excitacién, 50:J y 1107, se presentan en el capitulo 3. En particular, en este trabajo
se calcula el espectro de difraccién de un pulso Gaussiano incidente sobre una rejilla con

funcién dieléctrica como la indicada.

Es importante seftalar que Brennan y Nelson no consideran que sus experimentos sean re-
producibles del todo. Por lo tanto, la ambicién de este trabajo de tesis no es el de lograr
un acuerdo exacto con los experimentos [8] - [9], sino investigar si las tendencias halladas
con la evidencia experimental pueden ser respaldadas tedricamente.

Sin embargo, antes de resolver el problema de difraccién de un pulso Gaussiano por una
rejilla espacio-temporal no lineal, es importante poder reproducir los resultados experimen-
tales para el caso de excitacién arménica de polaritones-fonones coherentes, en cuyo caso la
rejilla espacio-temporal puede ser modelada por una funcién dieléctrica lineal. La funcién
dieléctrica lineal puede ser representada de la siguiente manera,

e(xz,t) = €y + €,Cos(Kz)Cos(QT) (1.5)

donde €y es la constante dieléctrica del fondo, €¢; determina la modulacién, K = 2K es el
vector de onda, 2 la frecuencia de los polaritones-fonones coherentes y T es el tiempo de
retraso entre el instante cuando fue creada la rejilla y el instante cuando incide el pulso
Gaussiano a difractar. La dependencia temporal se incluye por medio de una aproximacién
adiabatica [16], como explicamos a continuacién.

En el sistema de difraccién de un pulso de prueba por la rejilla espacio-temporal creada en
el cristal por los pulsos de excitacién de Dispersién Raman Estimulada Impulsiva, son dos
los parametros que tienen la unidad de tiempo; el tiempo que tarda el pulso de prueba en
atravesar la rejilla y el tiempo con que evoluciona la rejilla espacio-temporal. El periodo
de oscilacién del modo vibracional Raman-activo en los cristales LiTaO3; y LiNbO; es del
orden de picosegundos, asi que la evolucién temporal de la rejilla espacio-temporal es tam-
bién del orden de picosegundos. El pulso de prueba a difractar, como los dos pulsos de
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excitaciéon, son de duracién de femtosegundos. Por lo tanto, es vilido utilizar una aprox-
imacién adiabdtica [16] en este sisterna. Esto es, la rejilla espacio-temporal formada por
los polaritones-fonones coherentemente excitados contrapropagantes puede ser considerada
como estitica desde el punto de vista del pulso de prueba que se difracta por ella.

La situacién experimental que queremos modelar tedricamente se puede entender de la
siguiente manera: Se envian pulsos de prueba sobre la rejilla espacio-temporal con interva-
los en el tiempo AT'. Debido a que la duracién de los pulsos adentro de la rejilla es mucho
mas corta que la evolucién temporal de la rejilla, los pulsos pasan tan rdpido por ella que
ésta aparenta ser estitica desde el punto de vista de los pulsos. Pero entre cada pulso que
incide ha transcurrido un tiempo AT que es largo en comparacién con el tiempo de pasaje
de los pulsos, asi que cada pulso ve una rejilla estdatica diferente.

La validez de la aproximacién adiabitica ha permitido que el problema de difraccién de un
pulso por una rejilla espacio-temporal se reduzca al problema de la difraccién del pulso por
una serie de rejillas estiticas espacialmente moduladas, cada una de ellas caracterizada por
un valor diferente de la modulacién.

Antes de resolver el problema de la difracecién de un pulso por una rejilla espacialmente
modulada estdtica, se resuelve el problema de difraccién de una onda monocromatica por
esta rejilla.

Considerando la situacién mais sencilla de una placa dieléctrica ubicada en el vacio, infinita
en el plano £ — z y limitada al espesor d en la direccién y, el vector de onda de la rejilla
se encuentra dirigido a lo largo del eje x y la funcién dieléctrica que modela la rejilla
espacialmente modulada toma la forma

e(xr) = €5 + €,Cos(Kz) . (1.6)

Una onda monocromitica de polarizacién s o p se hace incidir sobre la rejilla modelada por
la funcidn dieléctrica (1.6) con dngulo de incidencia 8 y frecuencia w, y la cantidad medible
a calcular es la eficiencia de difraccién reflejada y transmitida por la rejilla. Debido a que la
rejilla es finita en la direccién y, la eficiencia de difraccién transmitida (reflejada), cuando
la sefial a difractar es una onda monocromaitica, estd definida como la razén entre el valor
absoluto de la componente y del vector de Poynting transmitida (reflejada), promediada
sobre una longitud de onda de la rejilla en la direccién z, y el valor absoluto de la compo-
nente y del vector del Poynting incidente.

Una vez desarrolladas las herramientas de cé6mputo requeridas para resolver de manera

numeérica el problema de difraccidn de una onda monocromatica por la rejilla estdtica es-
pacialmente modulada, cl problema de difraccién de un pulso de distribucién Gaussiana,
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por esta misma rejilla, puede ser resuelto con facilidad. Para esto, el pulso Gaussiano es
dividido en sus componentes monocrornaticas, y se repite el procedemiento de difraccién
de ondas planas para cada componente. El resultado final es la integral, 6 suma, de dichas
componentes.

Por lo tanto, cuando la seinal incidente es un pulso, la definicién de la eficiencia de difraccién
transmitida (reflejada) es la razén entre la integral en el tiempo de los valores absolutos
de las componentes y de los vectores de Poynting transmitido (reflejada) e incidente. La
integral debe hacerse sobre un tiempo tan largo que todas las componentes espectrales de
los pulsos sean incluidas. Las cantidades anteriores deben ser previamente promediadas
sobre una longitud de onda de la rejilla en la direccién x.

Debido a estas definiciones diferentes para la eficiencia de difraccién, observamos que en el
caso de difraccién de una onda monocromédtica por la rejilla estdtica lineal (1.6), se obtiene
la eficiencia de difraccién en forma de un espectro como funcién de la frecuencia w o del
angulo de incidencia # de la onda monocromatica incidente (e incluso, como vamos a ver,
como funcién del espesor d que tiene la rejilla en la direccién y). Para el caso de difraccién
de un pulso, como se integra en el tiempo de duracién del mismo, sélo se obtienen valores
constantes para la eficiencia de difraccién reflejada y transmitida de la rejilla. Sin embargo,
conforme va evolucionando en el tiempo la rejilla espacio-temporal, los pulsos incidentes
ven rejillas estaticas que tienen modulaciones diferentes, y de esta manera se obtienen las
eficiencias de difraccion reflejada y transmitida por la rcjilla espacio-temporal como funcién
del tiempo de retraso 7" del pulso incidente.

En el proceso del desarrollo de las herramientas requeridas para calcular la eficiencia de
difraccién transmitida por la rejilla espacio-temporal como funcién del tiempo de retra-
so en el caso cuando la senal incidente es un pulso Gaussiano, nos dimos cuenta de que
fenémenos relacionados con la situacién de difraccién de una onda monocromadtica por la
rejilla espacialinente modulada lineal estatica (1.6), como el fenémeno de resonancia de los
modos guiados por la estructura dieléctrica modulada y el fenémeno de difraccién de Bragg
debido a la periodicidad en la direccién z de la rejilla, podrian ser estudiados con nuestro
andlisis riguroso [17].

E! problema de difraccién de una onda monocromatica de polarizacién s o p, frecuencia
w y angulo de incidencia @ por la rejilla (1.6) lo resolvimos numéricamente sin ninguna
aproximacion, usando las ecuaciones de Maxwell y aplicando las condiciones a la frontera.
De esta manera pudimos calcular la eficiencia de difraccién transmitida y reflejada por la
rejilla (1.6). Calculamos las eficiencias totales y las correspondientes a cada orden de difrac-
cién en el exterior de la rejilla, como funcion de la frecuencia w, del angulo de incidencia 6
de la onda incidente y como funcién del espesor d de la rejilla. Encontramos que al graficar
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la eficiencia de difraccién como funcién de uno de estos tres parametros, manteniendo los
otros fijos, aparecieron en los espectros, destacando del fondo suavemente ondulado, picos
muy pronunciados que iban, en la mayoria de los casos, desde transmision a reflexién total
en un intervalo muy reducido.

Para entender estos picos, calculamos la relacién de dispersién de la estructura dieléctrica
(1.6) en ausencia de campo incidente. Hallamos que la propagacién electromagnética en
el material se encuentra caracterizada por un conjunto de eigenmodos, cuya componente
y del vector de onda es o puramente real o puramente imaginaria. Por estas propiedades,
clasificamos a dichos modos como propagantes o como evanescentes, respectivamente. Una
vez que el material se considera como una rejilla en el vacio, las condiciones de frontera
producen que cn el exterior de la rejilla, es decir, en el vacio, aparezcan también campos
con componentes y del vector de onda tanto reales como imaginarios. A estos, les llamamos
6rdenes de difraccién propagantes y evanescentes respectivamente. Asi, cuando la modu-
lacién de la rejilla dieléctrica (1.6) es relativamente baja en comparacion con la constante
dieléctrica del fondo, esta estructura se comporta como una guia de ondas cuando ¢l nimero
de eigenmodos propagantes en su interior excede el nimero de 6rdenes de difraccién pro-
pagantes en su exterior. Esto motiva a llamar modos gutados a los modos en exceso que se
propagan dentro de la rejilla.

Sin embargo, al contrario de lo que es ¢l caso para una guia de ondas dieléctrica conven-
cional, en la estructura (1.6), debido a la modulacién que tiene, y al acoplamiento con
los campos cn el exterior, los modos guiados pueden ser excitados por medio de una onda
clectromagndética incidente con frecuencia y dngulo de incidencia ajustados a valores que
coincidan con los que caracterizan a determinado eigenmodo guiado en la rejilla.

El fenédmeno no es nuevo. En 1902, R. W. Wood realizé experimentos con rejillas de su-
perficie metdlicas y observé que habia variaciones bruscas en la intensidad de los diferentes
6rdenes espectrales en intervalos muy pequeiios de la frecuencia de la luz incidente {18].
Como estos efectos no pudieron ser explicados dentro de las teorias de difraccién entonces
conocidas, Wood les nombré “anomalias” [19]. En 1965, Hessel y Oliner presentaron una
teoria para las llamados anomalias de Wood basada en un esquema de ondas guiadas [20],
argumentando que existen dos tipos de anomalias, una anormalia tipo longitud de onda
de Rayleigh, debido a que aparece un nuevo orden espectral para el Angulo razante, y una
anomalia tipo resonancia relacionado con las ondas guiadas soportables por la rejilla. Hessel
y Oliner estuvieron estudiando difraccién de luz por rejillas metdlicas de superficie igual
como Wood.

Existe una analogia entre las rejillas de difraccidén dieléctricas y las rejillas metdlicas de su-
perficie. En este contexto es interesante notar que Gaylord y Moharam en 1986 presentaron
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un analisis riguroso de ondas acopladas aplicable para rejillas metdlicas de superficie con
bajo relieve [21]. En las rejillas metdlicas, son los plasmones de superficic que son excitados
por una onda electromagnética incidente con dngulo @ y frecuencia w apropiados, en lugar
de los modos guiados escapatorios ! ¢n el caso de una rejilla dieléctrica.

El fenémeno de resonancia de plasmones de superficie en rejillas metalicas [24] - [31] suele
ser asociado con la denominacién de anomalias de Wood tipo resonancia o simplemente
anomalias de Wood. Sin embargo, el fenémeno de resonancia de modos guiados en estruc-
turas dieléctricas moduladas [22] - [23] se manifiesta de la misma manera que el fenémeno de
resonancia de plasmones de superficie en rejillas metalicas, es decir, en forma de variaciones
de la intensidad de la luz muy pronunciadas en intervalos muy reducidos de la longitud de
onda o de la frecuencia de la onda incidente o de su dngulo de incidencia. Por esta razén
se puede hablar de anomalias de Wood referente al fenémeno de excitacién de plasmones
en superficie tanto como al fenémeno de excitacién de modos guidados.

Las llamadas por Hessel y Oliner anomalias tipo longitud de onda de Rayleigh [20], ¥
que también figuran en la literatura bajo el nombre de anomalias Rayleigh-Wood [32] o
anomalias de Wood de segundo tipo [33], no son relevantes en nuestro estudio debido a que
no ocurre nada especial donde estdn ubicadas. Simplemente indican para que valores de los
parimetros se encuentran las transiciones de evanescente a propagante de los érdenes de
difraccién.

Para poder comprender los experimentos de Difraccién Raman Estimulada Impulsiva de
difraccién de pulsos por rejillas espacio-temporales, es importante entender a profundidad
los procesos de difraccién de ondas monocromadticas por rejillas de difraccién dieléctricas
como las modeladas por la funcién dieléctrica en (1.6). Es suficiente considerar el sistema
mas sencillo de difraccion por una rejilla plana, que es el problema como fue considera-
do originalmente por Born y Wolf [34] quienes estudiaron difraccién de luz por ondas de
ultrasonido. Se pueden considerar rejillas de difraccién mds complicadas, con varias fun-
ciones periédicas, o ubicadas entre diferentes medios dieléctricos, o con una dependencia
del vector de onda K inclinada. Estas complicaciones pueden ser necesarias para modelar
alguna situacién experimental determinada, otra que la que nosotros posteriormente de-
seamos modelar, pero el fenédmeno cualitativo de las resonancias de los modos guiados es
claramente independiente de tales detalles. Gaylord y Moharam han tratado una extensa
variedad de situaciénes de difraccién por rejillas de gran diversidad [21], [35] - [51].

Las anomalias de Wood tipo resonancia han causado un interés enorme, principalmente por
su aplicacién en filtros Spticos [23], [52] - [68]. Wang, Magnusson, Bagby y Moharam [22]

! “modos escapatorios” es una traduccién libre de “leaky modes”
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estudiaron el comportamiento de los campos evanescentes y propagantes asociados con una
rejilla de difraccién dieléctrica como la descrita en (1.6) utilizando la Teoria Rigurosa de
las Ondas Acopladas, y encontraron que en el limite de modulacién baja, (e;,/€y) << 1, las
ubicaciones de las resonancias pueden ser obtenidas de la ecuacién de los eigenvalores de
una guia de ondas convencional. En [23], Wang y Magnusson consideraron las aplicaciones
del fenémeno de las resonancias de los modos guiados, como filtros cuya forma de linea es
suave y cuya anchura de linea es arbitrariamente angosta, y explicaron como la anchura de
linea de las resonancias puede ser controlada por la amplitud de modulacién de la rejilla,
€;, ¥ por el grado de confinamiento de los modos en la rejilla. Argumentan que estas es-
tructuras también funcionan como polarizadores debido a que las resonancias ocurren para
diferentes ubicaciones paramétricas para ondas incidentes de polarizacién s y p. Segun si
la estructura dieléctrica modulada es ubicada entre dos medios cuya constante dieléctrica
es la misma, o entre dos medios con distintos valores de la constante dieléctrica, se puede
obtener un filtro cuyo respuesta espectral es simétrica o antisimétrica, respectivamente. Los
filtros de resonancia tipo guia de ondas pueden también operar como interruptores de alta
cficiencia. Magnusson, en colaboracién con Wang (53] y con Tibuleac [54], trataron el caso
de integracién de la rejilla tipo guia de ondas resonante en una estructura dicléctrica de
multicapas que rcfleja las componentes espectrales fuera de resonancia al mismo tiempo
que deja pasar la parte resonante, para asi mejorar la respuesta del aparato.

Nuestro mayor logro, tratandose del fenémeno de las resonancias de los modos guiados, ha
sido poder entender los espectros de difraccién que surgen cuando una onda monocromatica
sc difracta por una rejilla dieléctrica (1.6) enteramente desde la relacién de dispersién
w = w(k) que caracteriza la propagacion clectromagnética de los modos guiados en la estruc-
tura dieléctrica modulada en cuestion. Encontramos las regiones de resonancia, definidas
como las regiones en el espacio de pardametros del sistema que corresponden a situaciones
tales que el nimero de modos propagantes en la rejilla exceden el niimero de 6rdenes de
difraccion propagantes en su exterior. Por medio de un esquema perturbativo pudimos en-
tender el fenémeno de resonancia. Debido a que el campo afuera de la rejilla se acopla a
todos los eigenmodos del interior, estos modos no pueden ser estrictamente evanescentes
en el exterior de la rejilla sino que son acompafados por un nimero finito de érdenes de
difraccién, lo cual se refleja en que las ramas en la relacién de dispersién tienen anchura
finita. Es decir, los modos guiados tienen tiempo de vida finita que disminuye al aumentar
€, con respecto a €. Por lo tanto, los modos guiados son escapatorios. Hemos realizado
un andlisis cualitativo que muestra como las resonancias se ensanchan y se desplazan al
aumentar €; con respecto a €.

Como la estructura dieléctrica (1.6) es periédica en la direccién z, se espera un incremento
en la respuesta de la rejilla cuando la frecuencia w y el dngulo de incidencia 6 de la onda
monocromdtica incidente estén relacionados con el vector de onda de la rejilla K por la
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relacién de Bragg,
22sing =nk (1.7

donde 7 es un niimero entero positivo y c es la velocidad de la luz en el vacio.

En la literatura existen varios an:ilisis aproximados para difraccién de Bragg con n = 1
en (1.7) [35] - [36], [69] - [70], pero son vilidos para intervalos de parametros reducidos.
Con nuestro andlisis numéricamente exacto pudimos encontrar respuesta, en concordan-
cia con la relacién de Bragg (1.7) para rejillas de difracciéon (1.6) relativamente gruesas
(d > 10,0K '), no solo para n = 1 sino también para n > 1. En nuestro cdlculo, la eficien-
cia de difraccién que corresponde a un orden de difraccién determinado puede ser obtenida
por separado. Esto nos permitié comprender el fenémeno de difraccién de Bragg que juega
un papel importante en los experimentos de Dispersién Raman Estimulada Impulsiva.

El presente trabajo de tesis esti organizado de la siguiente manera: En el capitulo 2 pre-
sentamos el anadlisis riguroso de los fenémenos relacionados con la difraccién de ondas
monocromaiticas por la rejilla espacialmente modulada estatica (1.6). En la seccién 2.1 se
presenta la teoria y la deduccién de las expresiones para las eficiencias de difraccién refle-
jada y transmitida con algunos espectros ilustrativos para la visualizacién del fenémeno de
resonancia de modos guiados. En la seccién 2.2 presentamos lo referente a la relacién de
dispersién de una estructura dieléctrica con modulacién como la rejilla lineal estitica (1.6).
Se calcula la relacién de dispersion exacta de este sistema y la rclacién de dispersiéon en
el caso cuando se desprecia la modulacién, que es el caso para una guia de ondas conven-
cional. Las regiones de resonancia son obtenidas y sc presentan las relaciones de dispersiéon
correspondicntes a algunos casos especificos. En la seccién 2.3 se explica el fenémeno de res-
onancia de modos guiados y como dependen de la modulacidon las resonancias. El fenémeno
de difraccién de Bragg es tratado en la seccién 2.4. En la seccién 2.5 se incluye un resumen
breve de nuestros resultados mas prominentes referente a la difraccién de ondas planas por
la rejilla lineal no-dependiente del tiempo.

En el capitulo 3 presentamos el analisis riguroso de la difraccién de un pulso Gaussiano por
la rejilla espacio-temporal lineal (1.5) y por la rejilla espacio-temporal no lineal (1.1) con
(1.2) - (1.4) realizado en el contexto con los experimentos de Dispersion Raman Estimulada
Impulsiva en el cristal ferroeléctrico LiT'aO3. En la seccién 3.1 presentamos los espectros
experimentales medidos por Nelson y Brennan en el caso de excitacién Dispersién Raman
Estimulada Impulsiva de los polaritones-fonones en LiT'aOj; y referimos a las interpreta-
ciones que ellos dan de sus resultados con respecto a la posible no-linealidad de la rejilla
espacio-temporal generada en el cristal. En la seccion 3.2 presentamos la teoria para calcu-
lar de manera numéricamente exacta los espectros de difraccién en forma de la eficiencia
de difraccién como funcién del tiempo de retraso cuando un pulso Gaussiano se difracta
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por la rejilla espacio-temporal lineal (1.5) y por la rejilla espacio-temporal no lineal (1.1)
con (1.2) - (1.4). Un resumen breve de la teoria que conduce a la expresién para la funcién
dieléctrica que modela la rejilla espacio-temporal no lineal, desarrollada previamente por
Romero-Rochin en colaboraciéon con el grupo experimental de Nelson, ha sido incluido con
el motivo de presentar un esquema completo para la comprensién del proceso de excitaciéon
Dispersién Raman Estimulada Impulsiva. En la seccién 3.3 presentamos nuestros resultados
numéricos en el caso de difraccién de un pulso Gaussiano por la rejilla espacio-temporal
lineal (1.5) y por la rejilla espacio-temporal no lineal (1.1) con (1.2) - (1.4) correspondiente
a dos valores de energia de los pulsos laser de excitacién.

En el capitulo 4 presentamos las conclusiones. Las conclusiones del andlisis de difraccién de
ondas monocromaiticas por la rejilla espacialmente modulada estatica (1.6) se encuentran
en la seccién 4.1 y las conclusiones del anilisis de difraccién del pulso Gaussiano por la
rejilla espacio-temporal lineal (1.5) y por la rejilla espacio-temporal no lineal (1.1), en el
contexto de los experimentos de Dispersién Raman Estimulada Impulsiva, se encuentran
en la seccién 4.2.

Desarrollos demasiado laboriosos para tener lugar apropiado en el texto han encontrado su
lugar natural en los apéndices, como ¢s también el caso para algunos de los programas de
Fortran 90 empleados en nuestro anilisis.




Capitulo 2

DIFRACCION DE ONDAS
MONOCROMATICAS POR UNA
REJILLA ESPACIALMENTE
MODULADA

En este capitulo desarrollamos las herramientas requeridas para realizar un andlisis riguroso
de difraccién de ondas monocromiticas por una rejilla espacialmente modulada estdtica,
para la comprensién del fenémeno de resonancia de modos guiados y del fenémeno de
difraccién de Bragg. En la seccion 2.1 se prescenta la deduccion de las expresiones para la
eficiencia de difraccién aplicables al caso de una onda monocromaitica incidente sobre una
rejilla de difracciéon dieléctrica espacialmente modulada de manera sinusoidal. En la seccién
2.2 calculamos la relacién de dispersién, tanto en forma exacta como aproximada, que car-
acteriza tal rejilla dieléctrica. Hemos realizado el andlisis para el caso de polarizacién s y p
de los campos. En la seccién 2.3 explicamos el fenémeno de resonancia de modos guiados
y realizamos un andlisis sobre cémo los picos de resonancia dependen de la modulacién.
En la seccién 2.4 discutimos el fenémeno de difracciéon de Bragg. Las conclusiones sobre el
analisis de difraccién de ondas planas estan incluidas en la seccién 2.5.

2.1. Eficiencia de Difraccion

2.1.1. Teoria

En esta seccién tratamos en detalle el problema de la difraccién de una onda monocromaitica
por una rcjilla espacialmente periddica. La rejilla de difraccién estda modelada como una
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Figura 2.1: El sistema.

placa dieléctrica infinita en el plano z — z y de anchura d en la direccién y. La modulacion
espacial de la placa en la direccién z, entra por medio de la funcién dieléctrica:

e(x) = €g + €, cos(Kz) , (2.1)

donde ¢g es la constante dieléctrica promedio del fondo, €; representa la modulacién y
K = %\E es el vector de onda de la rejilla con periodicidad A. Calculamos la eficiencia de
difraccién reflejada y transmitida que surge cuando una onda plana, de polarizacién s o p,
incide con dngulo @ y vector de 6nda Bine = ko + k4 sobre la rejilla desde el vacio. En la
figura 2.1 mostramos ¢l sistema.

CAMPO TRANSVERSAL ELECTRICO (TE): POLARIZACION s

Una onda plana de polarizacién s y frecuencia w incide sobre la rejilla descrita por la funcién
dieléctrica en (2.1) con angulo de incidencia 8, frecuencia w y vector de onda ki, = kxT+ky, 7

donde w
kr = - sin@ (2.2)

ky = % cos @ (2.3)

y c es la velocidad de la luz en el vacio. Entonces, €]l campo eléctrico incidente estia dado
por la siguiente expresién,

Ei(z,y,t) = 2Epe*=Teitvyg—iwt | (2.4)
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El problema consiste en encontrar la eficiencia de difraccién reflejada y transmitida por
la rejilla (2.1) de anchura d cuando una onda monocromdtica de polarizacién s incide so-
bre ella. Para poder calcular la eficiencia de difraccién tenemos que encontrar los campos
eléctricos y magnéticos en todo el espacio. El espacio se divide en tres regiones: La regidén
1, ¥ < 0, es la regién desde la cual la onda monocromaitica incide sobre la rejilla, y cuyo
campo total consiste en la suma del campo correspondiente a la onda incidente (2.4) y los
campos de las ondas reflejadas por la rejilla (2.1). La regién 2, 0 < y < d, esta constituida
por la rejilla dieléctrica; y la regién 3, ¥ > d, es aquella en la que propagan las ondas

transmitidas por la rejilla.

Debido a la periodicidad A = 27/K en la direccién x de la rejilla (2.1), el campo eléctrico
en la regién 2 puede ser expresado como una suma infinita de ondas planas,

Eaen(z,y,2) = 2D _ Vi(y)eith=tiFze=ivt = _1,0,1... , (2.5)

donde V,(y) son las amplitudes de las ondas planas y que dependen de y. Para encontrarlas,
primero notamos que las ecuaciones de Maxwell que gobiernan en la regién 2 son,

V.(e(z)E)=0 |, (2.6)
Vv x B+ i%’e(x)E =0 , (2.7)
VxE-'—i%B':(')' (2.8)
Yy _
v-B=0 . (2.9)

Eliminando el campo magnético de estas ecuaciones, se obtiene la ecuacién que obedece el
campo eléctrico en el interior de la rejilla (0 < vy < d),

PE  OPE WP =
512 —+ —aF -+ C—26($)E =0 . (2.10)

Sustituyendo en esta ecuacién la expresién para el campo eléctrico (2.5) y la funcién
dieléctrica (2.1), y usando la ortogonalidad de la ondas planas en z, obtenemos un conjunto
infinito de ecuaciones diferenciales acopladas de segundo orden para las amplitudes V;(%).
Dichas ecuaciones son las siguientes:

V' (@) + aaVi(y) + B(Vici(¥) + Vi (®)) =0 (2.11)

donde las primas indican derivadas con respecto a y. Los coeficientes o; y S8 estin dados

como 2
= Treo — (ks + LK)? (2.12)
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1 2
8= 5%2_51 ) (2.13)

En el limite €, — 0, la recjilla dieléctrica (2.1) tiende auna placa dieléctrica uniforme con
constante dieléctrica €o. En lugar de un nimero infinito de ecuaciones acopladas (2.11),
s6lo queda la ecuacién

Vo' (v) + “Ci:(eo - DW(y) =0 , (2-14)

que describe la situacién de propagacién de dos ondas planas; una que se dirige hacia la
frontera en y = d y otra que regresa de ella. En el caso de la rejilla (2.1) con ¢; finito, la
modulacién periédica en la direccién z implica que en lugar de dos ondas propagantes en
el material, tenemos un nimero infinito de ondas planas, que veremos, pueden ser propa-
gantes o evanescentes.

Las ecuaciones (2.11) pueden ser escritas en forma de una ecuacién matricial
V') +MV(y) =0 , (2.15)
donde la matriz M estd dada por la expresién

- [2 2] ﬁ 0 0 -
- B oy B 0 0 .-
M = ... 0 ﬁ [ 44} 3 0 .. (2.16)
- 0 0 B a. B .-
--- O V] o} 8 o«_2 .-

Diagonalizando la matriz M, que es ortogonal y de elementos reales, podemos expresar las
amplitudes V;(y) como sumas infinitas sobre los eigenmodos del material,

Vi(w) =D _(Cpazpie™¥ + Cppzpe *?¥) (2.17)
P

donde z,; es la componente vectorial ! del eigenmodo p correspondiente al eigenvalor
Ap = rp2. Los coeficientes Cpa y Cpp son constantes de integracién. Debido a las propiedades
de la matriz M, los eigenvalores A, = Kk,? son todos reales, aunque pueden ser negativos
o positivos. Como vemos en la expresién (2.17), las soluciones para las funciones Vi(y) de-
penden de las raices cuadradas de los eigenvalores A, = k,2. Por lo tanto, dependiendo si
el cigenvalor A, es positivo o negativo, ¢l vector de onda k, es puramente real o puramente
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imaginario. En el primer caso llamaremos “propagante” al eigenmodo, y en el segundo lo
llamaremos “evanescente”. Notamos que como los modos son propios del material no de-

penden del espesor d de la placa.

En principio, la matriz M (2.16) es infinita. Para poder diagonalizarla numéricamente, ten-
emos que “cortarla” apropiadamente. Asi, tendremos una matriz de dimensién n. Veremos
mas adelante que el nimero de eigenmodos propagantes, los que corresponden a los eigen-
valores positivos, son los que determinan como se comporta fisicamente el sistema. Por lo
tanto, es importante cortar la matriz M de tal manera que todos los eigenvalores positivos

sean tomados en consideracién.

Cuando €; € ¢y podemos ver desde las ecuaciones (2.11) que las componentes y de los
vectores de onda &, de los eigenmodos estin dados aproximadamente por la expresién

o2

w2
Kp =\ —5€ — (kz + pK)?Z . (2.18)
Es facil hallar cudles son los eigenmodos propagantes del sistema en este limite.

Debido a la periodicidad en la direccién x de la rejilla (2.1) y el requerimiento de continuidad
de los campos en las fronteras en y = 0 y ¥ = d, la dependencia de la coordenada x de
los campos en el exterior de la rejilla esta restringuida a ser la misma como la que tiene
el campo adentro (2.5). Por lo tanto, los campos eléctricos reflejados y transmitidos por la
rejilla pueden ser expresados de la siguiente forma,

Erer(z,y,t) = 2> Rye'e+iizo—ikyye—iut (2.19)
1

E—tra(:‘:y A t) = 3 E :'I;et‘(kz-f—lK)reik,yye—iut s (2_20)
z

respectivamente. Debido a que las componentes x de los vectores de onda en el exterior de
la rejilla son restringidos a tomar la forma &k, + [K, las componentes y estian dadas por la
expresién
Ld2

k1y= E‘—(k:-i—lK)z 3 l="'—1,0,1"' 3 (2.21)
ya que tiene que cumplirse la ecuacién de onda en el vacio. Los coeficientes R; en (2.19)
y las 7T; en (2.20) son las amplitudes de los campos reflejados y transmitidos por la rejilla
(2.1), respectivamente, y cada ! corresponde a un determinado orden de difraccién. Si la
componente y del vector de onda correspondiente a un orden determinado de difracciéon
cxpresado por (2.21) toma un valor real, entonces es un orden de difraccién propagante.
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En el caso contrario nos referiremos a un orden de difraccién evanescente. Enfatizamos
que el concepto de 6rdenes de difraccién propagantes y evanescentes es de fundamental
importancia para el entendimiento del andlisis del problema.

Las amplitudes de reflexién R; y transmisién 77, las cuales necesitamos para calcular la
eficiencia de difraccién, las encontramos aplicando las condiciones a la fronteraen y =0 y
en y = d a los campos eléctricos y magnéticos. El campo eléctrico en la regién 1 (y < 0) es
la suma del campo eléctrico incidente (2.4) y los campos eléctricos reflejados (2.19),

El (Z, Y, t) — 2(Eoel'k=:teikyy + § :R’ei(k,+lK):te——ik“,y)e—iut N (2'22)
]

El campo eléctrico en la regién 2 (0 < y < d) estid dado por la expresién que resulta cuando
sustituimos la expresién para la amplitud Vi(y) dada en (2.17) en la expresién (2.5),

Ex(z,y,t) = 2D D Tpi(Cpae™¥ + Cppe rr¥)eilketiRIze=ivt (2-23)
4 P

En la regién 3 (¥ = d) el campo eléctrico consiste en los campos eléctricos transmitidos
(2.20) de la rejilla,

Ey(z,y,t) = 2 E Ttk gikiyyg—iwt (2.24)
]

El requerimiento de continuidad de la componente x del campo magnéticoen y = 0 y en
¥ = d da lugar a la otra mitad de ecuaciones que necesitamos para obtener un sistema
cerrado de ecuaciones simultinecas. Las incégnitas son Ry, T, Cpa ¥ Cps. El tamaiio de
dicho sistema de ccuaciones es de cuatro veces la dimensién n de la matriz M truncada.
Nétese que el requerimiento de continuidad de la componente vy del campo magnético en
las fronteras da lugar a las mismas 2n ecuaciones que surgen al aplicar las condiciones de
frontera a los campos cléctricos (2.22) - (2.24).

Las expresiones para las componentes = de los campos magnéticos en las tres regiones se
obtienen de la ecuacién de Maxwell (2.8), sustituyendo en ella las expresiones de los campos
eléctricos correspondientes (2.22) a (2.24). Dichas expresiones son,

Elz(zy y,t) =

. . 2 . N .
E(Eokye:k,::exkyy — E \/% _ (k: + lK)z R‘et(k,+lK):e—tk,vy)e—:ut , (2'25)
{

§2: (I, Y, t) —_ 5 § : § :zplnp(cpaeixpy —_ Cpbe—i:cpy)ei(k,-HK):e—iut (2.26)
L.
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- 2 . N .
Bz (z,y,t) = E > DRV, % — (kg + LK)2Teitk= KT gikyyg—iwe (2.27)
13

Entonces, sustituyendo las expresiones para los campos (2.22) a (2.27) en las condiciones
a la frontera,

El(.’l:, 0, t) = EQ(I, O, t) y (2.28)
Ey(x,d,t) = F3(x,d,t) , (2.29)
Byx(x,0,t) = Baz(z,0,t) (2.30)
Yy
Bzz_-(I, d, t) = B;;,(z, d, t) ) (231)

se obtiene el siguiente sistema de ecuaciones simultineas, de cuatro veces la dimensién n
de la matriz M truncada:

> " %ot (Cpa + Cpp) — Ri = 610Eo (2.32)
P

S zp(ePeCpa + eTHPIC,) — 4V TV — g (2.33)
P

2
> kp@(Cpa — Cps) + || Tz — (ks + LK)2 Ry = S10% cos 0 Ep (2.34)
p .

y
35 wpxpi (€774 Cpa ~ e r4Cpy)
. )
:_,:_ — (ks + lK)ge:d‘/;!——-(kz-HK)’ﬂ =0 , (2.35)
donde! = =2,..., - 1,0,1,...,% — 1 si se toma en consideracién un nimero n par. El indice

p corre sobre los mismos valores que el indice {. Las 4n ecuaciones (2.32) - (2.35) pueden
ser escritas en forma de una ecuacién matricial A -£ = b, donde la matriz A, cuadrada y de
dimensién 4n, contiene los coeficientes; el vector ¥ contiene las amplitudes de reflexién R;,
transmisién 7; y las constantes de integracion Cp, y Chps; y el vector b contiene los fuentes.
Resolviendo este sistema cerrado de ecuaciones simultineas inhomogéneas, se encuentran
las amplitudes de reflexién R; y transmisién 7; correspondientes a cada orden de difraccion
! por separado. La eficiencia de difraccién transmitida y reflejada por la rejilla (2.1) corre-
spondiente a cada orden de difraccién propagante puede ser, por lo tanto, calculada.
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La eficiencia de difraccién, reflejada o transmitida, esta definida como la componente y del
vector de Poynting correspondiente,

c e
St = g;Ef;i:Bu: , (2.36)

promediado sobre una longitud de onda A = 27"' de la rejilla en la direccién xz y sobre un
periodo 27"", y dividido entre la componente ¥ del vector de Poynting incidente,
57, -
me = |5 | - (2.37)
sy
En las ecuaciones (2.36) y (2.37) el signo (+) representa la situacién de transmisién y
el signo (-) la de reflecién. Explicitamente, la expresiéon para la eficiencia de difraccién
reflejada y transmitida correspondiente a cada orden de difraccién ! propagante, toman la
forma

_ /1 —=(sin0 +1I2K)*> RiR;

= 2.38
- cos @ EZ ( )

- V1 —(sin@ +IEK):? T, Ty
+ cos 0 EZ ’

respectivamente. La deduccidon de estas expresiones se encuentra en el apéndice A.1l.

(2.39)

Como la rejilla es no-disipativa la energia se conserva y, por lo tanto, debe cumplirse que

St +mi)=1 . (2.40)
i

Esta propicdad es cicrtamente un requerimiento que debe cumplir el cdalculo numérico. Sin
embargo, no es suficiente. Podemos estar seguros de que los resultados numéricos obtenidos
son correctos, es decir, que ya convergieron, cuando obtenemos los mismos valores con la
matriz M (2.16) truncada a la dimensién n como a la dimensién n + 2. Cuando cste es el
caso, sabemos que la dimensiéon n es la éptima para determinado conjunto de valores de
los parametros del sistema.

Dos son los factores relacionados con la dimensién n éptima de la matriz M. El primer fac-
tor tiene que ver con las propiedades de la rejilla. El valor de n depende del valor de la razén
€1/¢€o. Intuitivamente, si la modulacién de la rejilla es fuerte (e;,/€p ~ 1), el acoplamien-
to entre los modos es fuerte, lo cual implica que es necesario involucrar en el anilisis un
nimero n» de ecuaciones acopladas (2.11) mas grande que en el caso de modulacién débil
(e1/€0 << 1). La dimensién n de la matriz M (2.16) a diagonalizar tiene que ser lo suficien-
temente grande para que scan tomados en consideracién todos los eigenmodos propagantes
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de la rejilla. Cuando el acoplamiento entre los modos es débil, la expresién (2.18) nos in-
dica aproximadamente cudntos son los eigenmodos propagantes del sistema. El otro factor
esta relacionado con los parametros que caracterizan la onda monocromatica incidente. El
numero de 6rdenes de difraccién I que se propagan en el exterior de la rejilla depende de
la frecuencia w y del dingulo de incidencia €. Como se puede ver de la expresiéon para la
componente y del vector de onda correspondiente al orden de difraccién I, k;y (2.21), el
nimero de érdenes de difraccién propagantes aumenta al aumentar w y al disminuir 6.
Cuando son muchos los 6rdenes de difraccién ! que son propagantes, es necesario involucrar
en el analisis muchos mas términos en los desarrollos de los campos (2.19) y (2.20).

CAMPO TRANSVERSAL MAGNETICO (TM): POLARIZACION p

El procedimicento requerido para resolver el problema de difraccién de una onda con polar-
izacién p es completamente analogo al caso de polarizacién s. Por lo tanto, haremos una
descripeién mas breve de este caso.

Una onda monocromi:itica de frecuencia w y polarizacién p incidente con angulo 8 y vector
de onda kr = “ sin 0 sobre la rejilla (2.1), estd representada por el campo magnético

Bio(z,y,t) = 2Bget*=Tetbvvg—ivt (2.41)

El campo magnético en cl interior de la rejilla es en este caso TM, y en analogia con el caso
TE dado por la ccuacién (2.5), puede expresarse como

Baen(z,y,2) = 23 _ Ui(y)eit=+iIze-ivt = —1,0,1... . (2.42)
B

Eliminando el campo eléctrico de las ecuaciones de Maxwell (2.6) - (2.9) que aplican en la
regién 0 < y < d, obtenemos la ecuacién que debe obedecer el campo magnético en esta
regién:
82 B
Oy2
Al sustituir las expresiones (2.1) y (2.42) en (2.43), y usando la ortogonalidad de las ondas
planas en z, surgen las ecuaciones diferenciales acopladas para las amplitudes U;(y),

2 3 3 2 -
e(z)aaT’f + elein(I(:z:)aa—f + e(z) +Se@B=0 . (2.43)

el (¥) + €Uy’ () + 21Uy (w) + %%;612(]1—2(1/)4'

Bl DU @) + ol Ui) + 7 DOV ) + § 5 aUina () =0, (2.44)
donde
r(-) w? 1 1 2
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P w2 1 o + IK)2? 2.46)
o = (EO —+ 261 ) Eo(k: ) ( -
Yy 2 1 1
B = (Lo — -2-K(k, +(U+1)K) — E(k’ + (I + 1)K)?) . (2.47)

Las ecuaciones diferenciales acopladas (2.44) para las amplitudes U;(y) pueden ser escritas
en forma de una ecuacién matricial,

U"(y) + MPU(y) =0 (2.48)

de manera analoga al caso de polarizacién s. En el presente caso, la matriz M¥ esta dada
por
MFP =M_'Mp , (2-49)

donde, a su vez, las matrices M, y Mg estdn dadas por las siguientes expresiones,

.
)
o
L
™ e
-
o

4] (o)
. %61 €0 %61 o 0 b
M,y = 0 %61 €0 %61 0 .- ) (2'50)
L0 % ia e te -
-- 0 ] 0 2€1 € -
y _ -
o af O e o 0 -
- /31':(+) gf {’(—) ;1“-“‘7;,;612 9 ..
Mg = |- $%a® B0 aof B ige’ - |, (2.51)
. 0 1w? 2 BP(+) P ,BP(_) R
e 2 P(+) P
.- 0 (o] %%)5'612 ﬁ_g 52 “t -

respectivamente. Los eigenvalores k7 = &3(k:z,w, K) que se obtienen al diagonalizar la
matriz ortogonal M¥ son reales, y pueden ser positivos o negativos. Las amplitudes U;(y)
se expresan como sumas infinitas sobre los eigenmodos del material,

Ui(y) = D _(Cpazpie™? + Cppzpe "*#¥) (2-52)
) 24

donde z,,; es la componente vectorial { del eigenmodo p, correspondiente a la componente
y del vector de onda k,; este iltimo, de nuevo, resulta ser puramente real o puramente
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imaginario. Los eigenmodos correspondientes a x, real propagan en la rejilla, y los denom-
inamos modos propagantes. Los demis modos, con x, imaginario, son evanescentes.

En el exterior de la rejilla (2.1), los campos magnéticos reflejados y transmitidos estan
dados por las expresiones
Ercf(za Y, t) =3 § :RlPei(kz—i-lK)ze—ik‘,ye—iwt , (2_53)
0

Bia (z,y,t) = 2 Z: TP eiltk=+IK)zgiknyyp—ivt (2.54)
1

respectivamente, donde &, esti dado por (2.21). Cada término por separado en las sumas
(2.53) y (2.54) representa el campo magnético correspondiente a un orden de difraccién
[l =...—1,0,1..., y dependiendo si k;, es real o imaginario, el orden de difraccién [ es

denominado propagante o evanescente.
El campo magnético en todo el espacio esta dado por las expresiones,

B‘l (z, ¥, t) = 3(Boe*==eitvy + PN R’ei(k,+u\')a.-e-.'k,,,y)e—iw¢
y<O0 , (2.55)

B"2 (:z:, v, t) = 3 Zz Zp EP‘(meein,y + Cpbe—in,y)ei(k,+1K)ze—iut
0<y=<d (2.56)

Bi(z,y,t) = 2 E Tyeik=+tizgikyyg—iwe 4 5 g | (2.57)
1

La componente z del campo eléctrico se obtiene al sustituir las expresiones (2.55) - (2.57)

en la ecuacién de Maxwell (2.7),

E-"lz(:z:, y,t) = 5(_E0kyeikz::eik,y + Zl klleei(k,+1K)ze—ik,,,y)e—iuz
y<0 , (2.58)

Bao(@,0,8) = — 5y 521 5, Zptrip(Cpac™s¥ — Cppe—imss)eilhe Hmgint
o<y<d (2.59)

b

= [+ ; - . N
Bax(z,y,t) = == 3 kyy Tiekei0%gikuveivt g5 g (2.60)
3
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Las condiciones a la frontera en y = 0 y ¥y = d son las siguientes,

B,(z,0,t) = By(z,0,t) , (2.61)
Bo(z,d,t) = Bs(z,d,t) (2.62)
El:t (xa 0: t) = ng(l', 01 t) (2.63)
Yy
E2z(z’ d, t) = FEj; (xa d, t) . (2'64)

Sustituyendo las expresiones para los campos (2.55) - (2.60), obtenemos el sistema cerrado
de 4n ecuaciones inhomogéneas,

n
Z‘Tpl(cp +CR) — Rl = —61wBo (2.65)
p=1
Z(zp einr "CP + zhe i “CP) — IV E kiKY g (2.66)

=1

Sone1 kb zh(CE — CRY + e RE, \/“—'3- — (kz 4+ (I — 1) K)2

+eoRl \/4% — (kz + IK)2 + La1RE,, — (kz + (I +1)K)2

= S~z ¥ cos @By + S0 cos GBD +dne12 cosOB, (2.67)
v .
E:_ kpZpt(€79ICH, — e~ IC,,)
—laT? 1\[ (ke + (L — I)K)getd\/—,- —(kz+(I—1)K)?
—TP /G — (ks + LK)z T = ket FO?
—laTEi\/ S — (ks + (L + 1) K)2V T ket (+DIO? g (2.68)
dondel = —%n, .., —1,0,1,..., 2 —1 si se toma en consideracién un nimero n par. El indice

p corre sobre los mismos valores como el indice {. Resolviendo este sistema de 4n ecuaciones
simultianeas, se obtienen las amplitudes de los campos reflejados R; y transmitidos T;. La
eficiencia de difraccién se calcula utilizando las expresiones (2.38) y (2.39), sustituyendo
Bg por Eq.
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2.1.2. Resultados numéricos

En la figura 2.2 mostramos la eficiencia de difraccién transmitita total, , = >, 74+ con
m+ dado por (2.39), como funcién de la frecuencia w de una onda monocromadtica que incide
con angulo @ = 287 sobre la rejilla (2.1) con €g = 3 y €; = 0,121; la anchura de la rejilla es
d = 10,0K ~'. El caso cuando la onda incidente tiene polarizacién s se muestra en la figura
figura 2.2a y ¢l caso de polarizacién p de la onda incidente, para los rmismos parametros
del sistema, se muestra en la figura 2.2b. Observamos que, aparte de las ondulaciones
suaves de fondo en la cficiencia de difraccién transmitida, aparecen picos muy pronuncia-
dos espaciados con intervalos irregulares entre si. La figura 2.2c¢ muestra el primer pico
de la eficiencia de difraccién para el caso de polarizacién s en un intervalo de frecuencia

amplificado.

Notamos que la mayoria de los “picos” van de reflexién total a transmisién total en un
intervalo de frecuencia muy pequeiio. Veremos mas adelante que esos picos son las resonan-
cias con los modos guiados escapatorios que se propagan en la rejilla. Para poder entender
estas resonancias tenemos que conocer la relacién de dispersién w = w(k;) que describe el
material modclado por la funcién dieléctrica (2.1). La relacién de dispersién nos da toda la
informacién sobre los modos propios de la rcjilla.
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n (b)

u.‘w(c K) X
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n 0.4 -

.

©)

0.4707510 0.47(;7512 0.47(!'7514 °A47(;7510 OA-‘70'7518 0.4707520
o/(cK)
Figura 2.2: La eficiencia de difraccién transmitida total como funcién de la frecuencia w
de una onda monocromadtica que incide con dngulo & = 289 sobre una rejilla (2.1) de
anchura d = 10,0K ™!, con ¢¢ = 3 y €; = 0,121. (a) La onda incidente tiene polarizacién

s. (b) La onda incidente tiene polarizacién s. (¢) La primera resonancia en el caso de
polarizacién s de la onda incidente graficado en el intervalo de frecuencia w = 0,470751cK !

aw = 0,470752cK 1.
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2.2. Relacion de dispersion

2.2.1. Teoria

Para determinados valores de los parametros del sistema, la rejilla modelada por la ecuacién
(2.1) puede ser entendida como una estructura de guia de ondas para los modos naturales
del material. Un modo guiado es una solucién de las ecuaciones de Maxwell en todo el
espacio, incluida la rejilla, en ausencia de onda incidente. Dichos modos tienen la forma de
ondas propagantes en la direccién z; en la direccién y las ondas se propagan dentro de la
rejilla y son evanescentes en su exterior. La situacién se muestra en la figura 2.3a

y ONDAS EVANESCENTES
= Vacio -/ AFUERA

oN % P
PROPAGANTES d F :
ENTRO | AL ox)= &+, Cos (k)
Vacio = Relacion de x
dispersién exacto
GUIA DE ONDAS COMUN: ¥

&=0 it

{

=> Relacion de x
dispersién approximado

T £ >1 I

AN
LAA'

Figura 2.3: (a) La rejilla de difraccién (2.1) sin campos incidentes. (b) Guia de ondas
convencional.

Para encontrar la relacién de dispersién exacta que describe la rejilla,w = w(k:), procedemos
de manera similar al cdlculo de las expresiones para la eficiencia de difraccién en la seccién
anterior. La situacién dentro de la rejilla sigue siendo descrita por las ecuaciones (2.11) en
el caso TE, y por las ecuaciones (2.44) en el caso TM, pero debido a que ahora buscamos
las soluciones correspondientes a los modos propios del material, no hay onda incidente.
Asi que consideramos Ep = O en el caso TE y By = 0 en el caso TM. En el exterior de
la rejilla exigimos que la dependencia de la coordenada y de los campos tenga la forma

e~ ¥l con
, w?
k,y = (k: + [K)Z - 6_2 - (2.69)
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Es importante sefialar que la rejilla de difraccién dieléctrica (2.1) no es una guia de onda en
el sentido estricto de la palabra, debido a que la modulacién representada por un valor de
€; implica que los campos en el exterior se acoplan con todos los eigenmodos en el material.
En otras palabras, no es posible encontrar valores para los parimetros k., w y K del sis-
tema, de tal manera que x; y k;y sean reales para todos los valores de ! simultaneamente; y
por lo tanto, no pueden existir modos guiados en la rejilla sin que estos sean acompanados
por un numero finito de érdenes de difraccién propagantes en el exterior. El que el campo
en el exterior que acompaiia los modos guiados de la rejilla no pueda ser estrictamente
evanescente, da lugar a que los modos guiados scan “escapatorios” (leaky modes), y esto a
su vez implica que el ticmpo de vida de dichos modos sea limitado.

Las expresiones explicitas para los campos en todo el espacio correspondientes a la situacién
de modos guiados, se obtiene realizando la sustitucién

by — iky, (2.70)

con k;y dado en (2.69) y con Eg = 0 en las ecuaciones (2.22) - (2.27) en el caso de polar-
izacién s, y con By = 0 en las ecuaciones (2.55) - (2.60) en el caso de polarizacién p. El
sistema cerrado dec 4n ecuaciones simultineas a resolver para encontrar la relacién de dis-
persion w = w(k:z) que describe los modos propios del material (2.1) se obtiene realizando
estas mismas sustituciones en las ecuaciones (2.32) a (2.35) para el caso TE, y en las ecua-
ciones (2.65) a (2.68) para el caso TM. Los sistemas de 4n ccuaciones linecales simultineas
son ahora homogénecas y pueden ser escritos como AT = 0, que tiene soluciones no triviales
cuando det(A(kr,w, K)) = 0. Para periodicidad constante de la rejilla K es fijo, y los ceros
del determinante de la matriz A(kz,w, K) dan la relacién de dispersién w = w(kz) del
sistema.

En el limite cuando €, << ¢p, €l acoplamiento entre los modos de la rejilla es débil.
Suponiendo que en este caso podemos aproximar €; =~ 0 en las ecuaciones (2.11) para
el caso TE y en las ecuaciones (2.44) para el caso T'M, encontramos que los eigenmodos del
material z,; estin dados aproximadamente por

Zpr =2 Opy (2.71)

¥ las componentes y de los vectores de onda tienen la forma

2
ro = [ Lo — (e + 1K) (2.72)
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A su vez, las expresiones para las amplitudes que determinan la propagacién dentro de la
rejilla tienen tan sélo un término, que en el caso de polarizacién s (2.17) tiene la forma,

Vi(y) = Clae™¥ + Cppe™' v (2.73)

con una expresién aniloga para el caso de polarizacién p. El desacoplamiento entre los
modos cuando €; — 0 implica que podemos buscar soluciones para un eigenmodo a la vez,
como en una guia de ondas convencional, vea la figura 2.3b. En el exterior de la re_]llla
exigimos campos evanescentes con una dependencia en la coordenada y de la forma e lk,,,llvl

con kzy dado por la ecuacién (2.69). En el Apéndice C resolvemos este sencillo problema,

y encontramos que los vectores de onda deben satisfacer, paracadal{=...—1,0,1..
1 E"lel_ si ! par
tan(Emd) = N (TE) N (2.74)
—-8- si limpar
Ik |

en el caso de polarizacién s. Y para el caso de polarizacién p se debe cumplir

1 —Lw]:“ Los ! par
tan(5md) = , (TM) (2.75)
— si {impar
olky, |

donde k;y estd dado en (2.69) y «; en (2.72).

Para un valor de d dado, las ecuaciones (2.74) y (2.75) son las relaciones de dispersion
w = w(kz) en el limite €; — O para los casos de polarizacién s y p, respectivamente. Como
veremos mads adelante, las ramas en las relaciones de dispersién obtenidas desde las ecua-
ciones (2.74) y (2.75) son esencialmente idénticas a las que surgen al resolver las ecuaciones
exactas (2.11) y (2.44) para valores de €; y ¢¢ en concordancia con la condicién €, << ¢p,
salvo en las orillas de las zonas de Brillouin, donde las ramas calculadas con la teoria exacta
se abren en brechas.

2.2.2. Resultados numéricos de la relaciéon de dispersiéon

En la figura 2.4 mostramos la primera Zona de Brillouin de la relacién de dispersién
w = w(k;) de los modos guiados en la rejilla (2.1) con ¢ = 3 y €; = 0,121 para el caso de
polarizacién s.

La figura 2.4a muestra las propiedades genéricas de la relacién de dispersiéon w = w(k;)
para cl caso TE. Las figuras 2.4b y 2.4c son ejemplos especificos para rejillas de anchura
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m’(c:-(s)1

a.4 -

0.2 4

0.485

0.450 -

w/(cK])
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0.455 T T
0.498 0.497 0.498 0.499 0.500
k /K
Figura 2.4: La primera Zona de Brilluin de la relacién de dispersién w = w(k;) de una

rejilla (2.1) con ¢g = 3 y €; = 0,121 en el caso de polarizacién s. (a) Las regiones limitadas
desde abajo por las lineas punteadas y desde arriba por las lineas solidas son las regiones de
resonancia (ver texto). (b) Las lineas sélidas gruesas representan la relaciéon de dispersién
de los modos guiados de una rejilla de anchura d = 1K ~!. (¢) La relacién de dispersién
para una rejilla de anchura d = 10K ™! representada por las lineas sélidas gruesas. (d) La
relacién de dispersiéon para la rejilla en (b) en una orilla de la Zona de Brillouin calculada
con la teoria exacta. Las ramas se abren en brechas.
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d =10K"'!' y d = 10,0K !, respectivamente, para este mismo caso de polarizacién. En
la figura 2.4d , que muestra amplificadamente el cuadrito marcado en la figura 2.4b,
podemos apreciar que las ramas en la relacién de dispersién, calculadas con las ecuaciones
exactas (2.11), se abren en brechas en las orillas de la zona de Brillouin. Con excepcién de
dichas brechas, la relacién de dispersién calculada utilizando las ecuaciones aproximadas
(2.74), que desprecian la modulacién introducida por €;, son esencialmente idénticas a las
que se obtienen con la teoria exacta para los pardametros de la rejilla €¢¢ = 3 y €; = 0,121.

Esto es de esperarse ya que €; << €g.

Las propicdades generales que se siguen de la figura 2.4a nos muestran cuidles son las
combinaciones de los parametros k;, w y K que permiten la existencia de modos guiados
en la estructura. Podemos distinguir la regién de modos guiados como aquella limitada
desde abajo por las lincas punteadas y desde arriba por las lineas sélidas. Subiendo en
frecuencia, las lineas punteadas determinan el cambio de imaginario a real del vector de
onda K, = Kkp(kz,w, K). Para rejillas de modulacién débil (1 << €p) dicho cambio ocurre

cuando k, == \/%;eo — (kz + {K)? (2.18) cambia de imaginario a real, es decir, cuando un
determinado eigenmodo representado por x, cambia su caracteristica de evanescente a pro-
pagante. Las lineas sélidas marcan a partir de qué conjunto de pardmetros &z, w y K un
determinado orden de difraccion [ cambia de evanescente a propagante, y son ubicadas

donde Ic,'y =/ (kz +IK)? — %’:— (2.69) cambia de imaginario a real. Por razones obvias, lla-
maremos region de resonanctas a dicha zona. Ejemplos especificos en los que las ramas de
la relacién de dispersién se encuentran siempre dentro de la regiéon de resonancias, son las
figuras 2.4b y 2.4c para el caso TE, que corresponden a rejillas de anchuras d = 1,0K !}

v d = 10,0K ~!, respectivamente.

Mencionamos aqui como un punto aparte que las lineas sélidas definidas por &k, = 0 son
las ubicaciones donde las anomalias Rayleigh-Wood [18, 19, 20] aparecen. Estos son los
lugares donde los érdenes de difraccién propagantes emergen. No hemos encontrado ningin
comportamiento peculiar a lo largo de estas lineas.

Del andlisis numérico de las ecuaciones exactas (2.11) de la estructura de los eigenmodos,
encontramos que debajo de la primera linea punteada no hay ningiin eigenmodo propa-
gante, entre la primera y la segunda linea punteada hay uno, entre la segunda y la tercera
hay dos, etc. De la misma manera, de la expresion para k;y (2.69), se puede ver que debajo
de la primera linea sélida no hay ningin orden de difraccién que propaga en el exterior
de la rejilla, entre la primera y la segunda linea sélida propaga el orden [ = 0, entre la
segunda y la tercera propagan los dos primeros 6rdenes que aparecen, I =0y | = —1, etc.
Por lo tanto, podemos concluir que en la regién de resonancias el nimero de eigenmodos
propagantes es siempre mayor que el nimero de 6rdenes de difraccién propagantes. Afuera
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de esta regién, cl nimero de eigenmodos propagantes en la rejilla es igual al nimero de
Srdenes de difraccién propagantes en su exterior, asi que no hay ningin modo propagante
”sobrante”que se dcje guiar por la rejilla dieléctrica (2.1) y por lo tanto no puede haber
resonancia.

Debido a que ¢l campo correspondiente a cada orden de difraccion ! en el exterior de la
rejilla se acopla a todos los cigenmodos, 1os modos guiados son en general acompaiiados por
un ndmero finito de 6rdencs de difracciéon propagantes. Como el campo en el exterior de
la rejilla correspondiente a tales modos guiados no puede ser nunca estrictamente evanes-
cente, los modos guiados tienen tiempo de vida finita. Esto se refleja en que las ramas en
las relaciones de dispersién en las figuras 2.4b y 2.4c tienen anchura finita.

2.3. Resonancia de modos guiados

Las ubicaciones exactas de las resonancias observadas en la eficiencia de difraccién grafica-
da en las figuras 2.2a y 2.2b, como funcién de la frecuencia w de la onda monocromadtica
incidente, pueden ser encontradas directamente de la relacién de dispersién.

La eficiencia de difraccién transmitida, sumada sobre todos los 6rdenes de difraccién ! pro-
pagantes en el exterior, se muestra en la figura 2.2a. Este caso corresponde a una onda

monocromitica de polarizacién s incidente con angulo & = 28° sobre la rejilla (2.1) con
€ = 3, ¢ = 0,121 y anchura d = 10,0K~!'. En el intervalo graficado, 0 < =% < 1, obser-
vamos nueve picos. En la figura 2.4c estd graficada la relacién de dispersion w = w(kz)

que describe la relacién entre frecuencia w y la componente k. del vector de onda de los
modos propios de una rejilla para los misma rejilla. Observamos también que la relacién
de dispersién contiene nueve ramas en el intervalo 0 < 7 < 1. Cada una de estas ramas
representa uno de los nueve eigenmodos propagantes presentes en la estructura.

La relacién de dispersién en la figura 2.4c corresponde al caso del espectro de difraccién
mostrado cn la figura 2.2a. La relacién entre la frecuencia w y la componente k; del vector
de onda puede ser representada por la linea £ = MT(';%;;; y graficada junto con la relacién de
dispersién w = w(k:) que describe la propagacién de los eigenmodos propios de la rejilla.
Esto se muestra en la figura 2.5.

Observamos en la figura 2.5 que la linea ¥ = s—i",f—,: cruza las ramas de la relacién de dis-
persiéon en nueve puntos (w, k;). Las resonancias en la eficiencia de difraccién en 1a figura
2.2a estan ubicadas exactamente en las frecuencias correspondientes a estos puntos. Por

lo tanto podemos entender esos picos como las resonancias con los modos guiados en la
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Figura 2.5: Relacién de dispersién correspondiente al caso TE para una rejilla (2.1) con ¢p =
3, &3 = 0,121 y de espesor d = 10,0K !, representada por las lineas sélidas gruesas. La linea
puntcada gruesa representa la frecuencia w de una onda monocromatica de polarizacién s
incidente con angulo 0 = 28° sobre la rejilla, como funcién de k.. La linea punteada gruesa

2= —La—m oy cruza las ramas cn la relacién de dispersién para nueve valores de la frecuencia
en el lntervalo 0 < & < 1.

rejilla. En otras palabras, las cruces entre la linea ¥ = W y las ramas de la relacion de
dispersién de los modos guiados determinan los valores de frecuencxa que permite que una
onda monocromdatica de polarizacién s incidente con dngulo 8 = 289 excite uno de estos
modos, el modo cuyo eigenfrecuencia corresponde a la frecuencia de la seiial incidente.

Si cambiamos el dngulo de incidencia 6, la linca que representa la onda incidente, 2 = ﬁ:;,
cambia su inclinacién y cruza las ramas de la relacién de dispersiéon de los modos guiados
para otros valores de frecuencia. Asi que los valores para la frecuencia de la sefal incidente
que permite excitacién de los modos son otros. De manera analoga, se puede fijar la fre-
cuencia w y encontrar los valores de # que corresponden a excitacién de los modos guiados
de un sistema determinado por los parametros (¢, €1, d, w) fijos.

Es muy itil poder conocer las ubicaciones de las resonancias directamente desde la relacién
de dispersion sin necesidad de graficar la eficiencia de difraccién. Como vimos en la figura
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2.2c¢, la primera resonancia para el caso TE con (ep,€1,60,d) = (3,0,121,28°,10,0K ™)
estd ubicada en un intervalo de frecuencia muy pequeiio, w = 0,470751cK~! a w =
0,470752¢cK 1. Por lo tanto, si estuviéramos localizando las resonancias graficando la cfi-
ciencia de difraccién, hubiera habido un riesgo de no detectar la presencia de todas las
resonancias. El poder localizar las resonancias directamente de la relaciéon de dispersion
nos permite saber cudles son los intervalos donde se encuentran, y al graficar la eficiencia
de difraccion, aumentar la precisién en estos intervalos. Sin embargo, es necesario graficar
la eficiencia de difraccién del sistema para conocer la forma y el tamaifio de los picos de
resonancia.

Vemos de las figuras 2.2a y 2.2b de la eficiencia de difraccién que los picos de resonancia
no siempre van desde 0 a 1. Hay unos picos apenas distinguibles alrededor de w = 0,9¢K ~!.
Aparte de cstas figuras, hemos inspeccionado la eficiencia de difraccién para muchos otros
casos, y sc encuentra como tendencia gencral que las resonancias tienden a disminuir al au-
mentar la frecuencia, incluso hasta que desaparecen por completo en algunos casos. Creemos
que csto se debe al hecho de que al aumentar la frecuencia el niimero de cigenmodos que
propagan en el material también aumenta, lo cual implica que la energia incidente tiene que
ser distribuida entre muchos modos con el resultado de que habrd una menor excitacién
de los modos guiados correspondientes. Las resonancias estdn siempre presentes cuando el
vector de onda de la onda incidente | Kine |= % y el vector de onda de la rejilla K = 27\’5 son
de mismo orden de magnitud.

2.3.1. El origen fisico de las resonancias

En la region de resonancias, el niimero de eigenmodos propagantes en el interior de la rejilla
es mayor que el nimero de érdenes de difraccién propagantes en su exterior. En la figura
2.6 hemos graficado la eficiencia de difraccién transmitida como funcién del espesor d de la
rejilla dieléctrica (2.1) con ¢g = 3 y €3 = 0,121 que resulta cuando una onda monocromatica
de polarizacién s incide con dngulo @ = 289 y frecuencia w = 0,6cK ~!. Esta combinacién
de valores de los parametros del sistema corresponde a la regién de resonancias con dos
cigenmodos propagantes en la rejilla, kp ¥y x_1, ¥y un sélo orden de difraccién propagante
en su exterior, koy.

El cigenmodo propagante xy y el orden de difraccién propagante ko, estan fuertemente
acoplados, y es este acoplamiento el responsable de la oscilacién suave que vemos en la efi-
ciencia de difraccién en la figura 2.6. El préximo eigenmodo propagante, «_,, estia acoplado
principalmente al préximo orden de difraccién, k_,,, que es evanescente. Es este acoplamien-
to entre el eigenmodo propagante y el orden de difraccién evanescente correspondiente lo
que da lugar a los picos practicament periddicos que observamos en la figura 2.6 en la
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Figura 2.6: La eficiencia de difraccién como funcién de la anchura d de la rejilla con ¢ = 3
y €2 = 0,121 para una onda monocromditica incidente con angulo 8 = 28° y frecuencia
w = 0,6cK~'. Esta combinacién de los valores de los parametros del sistema corresponde a
dos eigenmodos propagantes en la rejilla (2.1) y un orden de difraccién propagante en su
exterior.

grafica de la eficiencia de difraccién como funcién del espesor d de la rejilla (2.1). Sin em-
bargo, débido a que ¢; es finito, todos los eigenmodos de la rejilla estan acoplados a todos
los 6rdenes de difraccién del sistema, propagantes y evanescentes. Cuando €, << €qg el prin-
cipal acoplamicnto ocurre entre un determinado eigenmodo propagante, x; = Re(x;), y el
orden de difraccién correspondiente, ki, siendo este propagante o evanescente.

Cuando el acoplamiento entre los modos es débil (61 << ¢€) podemos utilizar la teoria
de perturbaciones para encontrar las posiciones de las resonancias. En la teoria de pertur-
baciones, al orden mas bajo, tenemos tan sdélo el eigenmodo propagante xo y el orden de
difraccién | = 0 propagante. Esta situacién corresponde a una placa dieléctrica uniforme
y, efectivamente, la teoria de perturbaciones aproxima muy bien las oscilaciones suaves de
fondo observadas en la eficiencia de difraccién de la figura 2.6. Para incluir el efecto de la
modulacién representada por €;, es necesario proceder al préximo orden que incluye a «_;.
En este caso, el orden de difraccién préximo { = —1 acoplado al modo x_,, es evanescente

Yy, por lo tanto, este modo queda atrapado en la estructura.
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El comportamiento de dicho modo atrapado puede ser descrito de la siguiente manera.
Considérese la propagaciéon de un frente de onda del eigenmodo x_;, empezando en una
posicién arbitraria  en una de las paredes dentro de la estructura. Este frente se propaga
hacia la pared opuesta, y al rebotar de ella, adquiere una fase 2k(_;yd — 2¢. Al llegar a la
pared inicial, obtiene una fase adicional —2¢. Por lo tanto, la diferencia total de fase de este
frente entre la posicién inicial y la posicién que tiene después de haberse dejado guiar por
la estructura, de ida y vuelta, es igual a 2k(_1)d — 4¢. Los campos suman en fase cuando
esta expresién es igual a 2m7 con m entero asi que las ubicaciones de las resonancias en la
figura 2.6 estin dadas por la relacién

K(-nd —2¢ = mm , m entero . (2.76)
Suponiendo que el eigenmodo propagante x_; se acopla exclusivamente al orden de difrac-
cién evanescente correspondiente, ! = —1, y aplicando condiciones de frontera, podemos
calcular la fase ¢. Esta estd dada por la expresién
k_
tan ¢ = LS| (2.77)
K(-1)
donde k_;, es la componente y del vector de onda del orden de difraccién I = —1 y x(_1) es

la componente y del vector de onda del eigenmodo propagante en cuestién. La separacién
entre las resonancias en la figura 2.6 es igual a Ad = "T_S y al resolver las ecuaciones

(2.76) y (2.77) con m = 0 encontramos la posicién de la primera resonancia.

Las ecuaciones (2.76) y (2.77) las podemos generalizar para que se apliquen a cada eigen-
modo x; propagante en la rejilla cuyo orden de difraccién ! correspondiente es evanescente:

kpd — 2¢p = mw (2.78)

tan ¢ = —% | (2.79)

Las ecuaciones (2.78) y (2.79) para todo ! pueden ser escritos como las soluciones positivas
de la ecuacién (2.74) para valores de m par, y las soluciones negativas de (2.74) para valores
de m impar. Las ecuaciones (2.78) y (2.79) son la relacién de dispersion de los modos guiados
en el caso TE (2.74) . El anilisis para el caso TM es completamente anidlogo.

2.3.2. Dependencia de ¢

La eficiencia de difraccién transmitida por una rejilla (2.1) con ¢¢ = 3 y ¢; = 0,121 y de
anchura d = 10,0K ! como funcién de la frecuencia w de una onda monocromadtica inci-
dente con dngulo 0 = 28° en la figura 2.2 fue calculada resolviendo las ecuaciones exactas
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(2.11) para el caso TE (figura 2.2a) y (2.44) para el caso TM (figura 2.2b). Debido a que
los valores ¢y == 3 y €; = 0,121 obedecen la condicién €, << €p, las posiciones de los picos
de resonancia las pudimos encontrar de la relacién de dispersiéon aproximada, (2.74) para
el caso TE y (2.75) para el caso TM. Hallamos que para estos valores de los parametros,
las ramas de la relacién de dispersién calculadas con la teoria exacta coincidieron con las
calculadas aproximadamente salvo en las orillas de la Zona de Brillouin.

La modulacién introducida por un valor finito de ¢; implica que todos los modos del sis-
tema estian acoplados entre si. Cuando €; es pequefio con respecto a €, la propagacién en
la estructura es similar a la propagacién en una guia de ondas convencional. La diferencia
esta en que los modos guiados por la rejilla son siempre acompafados por componentes
propagantes en el exterior. Por lo tanto, el tiempo de vida de estos modos escapatorios es
finita y sobra decir que es mas larga mientras mas pequeia es €; en comparacién con ¢g.

El tiempo de vida de un modo guiado escapatorio determinado se refleja en las resonan-
cias observadas en la eficiencia de difraccién. Cuando €, es pequeiio, las resonancia estan
claramente definidas en intervalos de frecuencia muy pequenos, como vemos en la figura
2.2. Las ramas de la relacién de dispersién calculadas con el método exacto son también
muy angostas cuando €; << €g, Sin embargo, tienen anchura finita debido a que los modos
guiados escapatorios que propagan en la rejilla tienen tiempo de vida finito.

En la figura 2.7a hemos graficado la primera resonancia en la eficiencia de difraccién
transmitida por una rejilla de espesor d = 1,0K~! y constante dieléctrica ¢¢ = 3 para
diez valores diferentes de la modulacién €;, como funcién de la frecuencia w de una onda
monocromatica con polarizacién s y angulo de incidencia 8 = 28°. En la igura 2.7b vemos
el primer pico de resonancia en la eficiencia de difracciéon transmitida por una rejilla mas
ancha, de espesor d = 5,0K ~!, para los mismos diez valores de la modulacién ¢,. Observa-
mos que las resonancias se ensanchan al aumentar €; con respecto a €p, ¥, en €l caso cuando
la rejilla es de espesor d = 5,0K !, el pico se ha desplazado visiblemente desde su posicién

correspondiente a €, — 0.

En la figura 2.8 mostramos el ensanchamiento y el desplazamiento de las resonancias
graficadas en la figura 2.7 como funcién de la modulacién ¢,. En la igura 2.8a la linea
s6lida muestra el desplazamiento de la resonancia correspondiente a d = 1,0K~! y la linea
punteada representa el desplazamiento de la resonancia correspondiente a d = 5,0K~!. La
figura 2.8b muestra el ensanchamiento de las mismas resonancias. Vemos claramente que
las resonancias se ensanchan y se desplazan de su posicién en frecuencia correspondiente
a €; — O al aumentar €; con respecto a €3, y que este comportamiento es mas prominente
mientras mas ancha es la rejilla. El desplazamiento en frecuencia puede ser positivo o neg-
ativo.
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Figura 2.7: (a) Primera resonancia de la eficiencia de difraccién transmitida por una rejilla
de ancho d = 1,0K~! con ¢ = 3, ¢ = 0,1,0,2,...,1,0, como funcién de la frecuencia w
de una onda monocromidtica de polarizacién s que incide con dngulo # = 28°.(b) Primera
resonancia de la eficiencia de difraccién transmitida por una rejilla de anchura d = 5,0K !
para los mismos datos que en (a).
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Figura 2.8: (a) Desplazamiento (w — w,) de la primera resonancia correspondiente al caso
cuando el espesor de la rejillaes d = 1,0K ~! graficada en la figura 2.7a (linea sélida) y de la
primera resonancia correspondiente al caso cuando d = 5,0K ! graficada en la igura 2.7b
(linea punteada) como funcién de ¢;. Los demds pardrametros toman los mismos valores
como en la figura 2.7. (b) Ensanchamiento Aw de la primera resonancia correspondiente
al caso cuando el espesor de la r¢jilla es d = 1,0K ™! graficada en la figura 2.7a (linea
sélida) y de la primera resonancia correspondiente al caso cuando d = 5,0K ! graficada en

la figura 2.7b (lineca punteada) como funcién de ¢;.
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Cuando los valores de €; y €p son del mismo orden de magnitud, las ramas en la relacién
de dispersién son tan gruesas que posiblemente no se pueda hablar de modos guiados.
Sin embargo, las ecuaciones de Maxwell (2.6) - (2.9) tienen solucién incluso cuando €; es
mayor que € lo cual implica que la funcién dieléctrica e(z) = €o -+ €; cos(K ) tiene valores
negativos en algunas regiones del espacio. Esto es notable ya que la energia del sistema,
representada por la eficiencia de difraccién total (2.40), se conserva. No es muy claro como
se puedan preparar rejillas de difraccién con estas caracteristicas.

2.4. Picos de Bragg

Debido a la periodicidad de la rejilla (2.1), se espera obtener respuesta amplificada en la
eficiencia de difraccién transmitida para el dngulo de incidencia 8 relacionado con el vector
de onda de la rejilla K = 2T" y con ¢l vector de onda de la onda monocromatica incidente
k= 2% a través la relacién de Bragg

2ksin® = nK , n entero positivo. (2.80)

Claramente observamos respuesta cuando se cumple la relacién de Bragg (2.80) para rejillas
de espesor gruesa d > 10,0/~!. En la igura 2.9 hemos graficado la eficiencia de difrac-
cién transmitida como funcién del angulo de incidencia € de una onda monocromadtica con
frecuencia w = 1,3cK ! para tres anchuras de la rejilla. Observamos, en la figura 2.9a,
que el pico estd ubicado para el valor de € correspondiente al cumplimiento de la relacién
de Bragg (2.80) con n = 1 para esta frecuencia. En la figura 2.9b observamos que el pico
estad ubicado para el valor de # correspondiente al cumplimiento de la relacién de Bragg
(2.80) con n = 2. En la figura 2.10 hemos graficado la eficiencia de difraccién transmi-
tida como funcién del angulo de incidencia # de una onda monocromatica con frecuencia
w = 2,0cK ! para las mismas tres anchuras de la rejilla, y observamos respuesta al angulo
dc Bragg con n = 1, figura 2.10a, y con n = 2, figura 2.10b, lo mismo como fue el caso
para una onda incidente con frecuencia w = 1,3cK~!.

Observamos que en general los picos aumentan al aumentar d, pero no siempre. Por ejem-
plo, de la figura 2.9 para frecuencia w = 1,3cK ! de la onda incidente, se puede ver que
el pico correspondiente al orden de difraccién { = —1 para el d4ngulo de Bragg con n = 1
es mds grande para d = 50K ! que para d = 100K ~!. Por otro lado de la figura 2.10,
que corresponde a una onda incidente con frecuencia w = 2,0cK !, hallamos que ocurre
lo contrario para el pico relacionado con el orden de difraccién I = —2 para el dangulo de
Bragg con n = 2.
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Figura 2.9: La eficiencia de difraccién transmitida como funcién del angulo de incidencia
0 de una onda monocromitica de polarizacién s con frecuencia w = 1,3cK~! para tres
diferentes anchuras de la rejilla d = 10K ™!, 50K ', 100K 1. (a) El orden de difraccién
! = —1. El pico esta ubicado en el angulo de Bragg (2.80) con n = 1. (b) EIl orden de
difraccién { = —2. El pico estd ubicado en el dngulo de Bragg (2.80) con n = 2.
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(a)

Figura 2.10: La eficiencia de difraccién transmitida como funcién del angulo de incidencia
# de una onda monocromdtica de polarizacién s con frecuencia w = 2,0cK ! para tres
diferentes anchuras de la rejilla d = 10K ~!,50K~!,100K . (a) El orden de difraccién
{ = —1. El pico estd ubicado en el dngulo de Bragg (2.80) con n = 1. (b) El orden de
difraccién { = —2. El pico estd ubicado en el angulo de Bragg (2.80) con n = 2.
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Vemos que aparte de los picos de Bragg existen picos secundarios que son interferencias tipo
Fabrey-Perot debido a que la rejilla de difraccién es finita. Estos picos secondarios pueden
ser mas grandes que el pico de Bragg, incluso tan grandes que el pico de Bragg queda com-
pletamente camuflado, como es el caso para frecuencia w = 2,0cK ! de la onda incidente
y la rejilla de espesor d = 100K !, como podemos ver en la figura 2.10a. Los 6rdenes
de difraccién [ > 0 no muestran respuesta significativa para angulo de Bragg alguno. El
comportamiento de estos érdenes de difraccién (I = 0) es dominado principalmente por las

interferencias tipo Fabrey-Perot.

En estudios previos ya ha sido encontrada respuesta para el angulo de Bragg correspondi-
cnte a n = 1 en la ecuacién (2.80) en el espectro de la eficiencia de difraccién del primer
orden de difraccién transmitido (! = —1 en nuestra notacién) para rejillas de espesor d grue-
so (d > 10). En la literatura existen varios anilisis aproximados para estos picos de Bragg
[69],[35],(70],[36], usando la teoria de las ondas acopladas y del tratamiento de difraccién
de luz por ondas del ultrasonido, pero estas teorias son vilidas en un intervalo de paramet-
ros muy reducido. Lo novedoso de nuestros resultados es que pudimos encontrar respuesta
cuando se cumple la condicion de Bragg (2.80) con nn > 1, aparte de haber desarollado un
andlisis numérico capaz de tratar el caso cuando n = 1 para un amplio rango de parametros.

De la relacién de dispersién de la rejilla, o de la expresiéon para la componente ¥y del vector

de onda correspondiente al orden de difraccién I, k;, = ‘f;— — (kz + {K')2, podemos saber
cuantos 6rdenes de difraccién son los que propagan, dados la frecuencia w y el dangulo de
incidencia 6. Por ejemplo, correspondiente al intervalo 0 < w < K, hay por lo mucho

dos 6rdenes de difraccién { = 0 y { = —1. Al aumentar la frecuencia w, cada vez mas
ordenes de difraccién aparecen, y cuando se cumple la relacién de Bragg (2.80), los 6rdenes
de difraccién aparecen dos a la vez, { = m—1 y ! = —m, n siendo un nimero entero positivo.

El resultado principal es que, en general, los 6rdenes de difraccién { = —m muestran picos
para angulos correspondientes a n = mn en la relacién de Bragg (2.80). Esto se debe al hecho
de que para diferentes 6rdenes de Bragg (es decir, para diferentes valores de n en (2.80)),
el orden de difraccién correspondiente, ! = —m, es difractado en la misma direccién que
el orden ! = O transmitido. Utilizando la relacién k&, = £siné (2.2), la expresién para la
componente y del vector de onda del orden de difraccién difractado puede ser escrita de la

siguicnte manera:

2
by = ‘/“’? — (2% sin@ + IK — k)2 . (2.81)

Cuando el dngulo de incidencia cumple con la relacién de Bragg (2.81) para n = —{ vemos
que la propagacién del orden de difraccién { = —n esta dirigida exactamente en la misma
direccién que la onda incidente, ki, = &k, = “cos@, y el resultado es que la eficiencia de
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difraccién transmitida resulta amplificada.

Es importante sefialar que los picos de Bragg con n > 2 pueden ser entendidos en el con-
texto de que son los picos de empatamiento de fase de Bragg de los sobretonos del vector
de onda de la rejilla K, es decir, de nK . Esta interpretacién puede ser tener relevancia para
la comprensién de los experimentos realizados por Nelson y colaboradores de la difraccién
de un pulso por rejillas espacialmente periddicas y temporalmente. Ellos interpretan que la
respuesta que detectan en los sobretonos correspondiente al vector de onda de la rejilla se
debe a excitaciones nolineales en el cristal. Nosotros hemos mostrado que una rejilla con
un sélo vector de onda K puede dar lugar a respuesta en los sobretones nK también. La
situacién de difraccién de un pulso Gaussiano por una rejilla espacio temporal la vamos a
tratar en el préximo capitulo.

2.5. Resumen y conclusiones

En este capitulo hemos tratado dos fenémenos relacionados con la difraccién de ondas elec-
tromagnéticas monocromaiticas por una rejilla dieléctrica espacialmente modulada de man-
era sinusoidal no-disipativa: el fenémeno de la resonancia de modos guiados y el fenémeno
de los picos de Bragg.

Como parte de nuestro estudio, desarollamos las herramientas de cé6mputo necesarias para
poder realizar un andlisis riguréso y numéricamente exacto de esos dos fenémenos.

Resolviendo las ecuaciones de Maxwell en el interior de la rejilla y en su exterior y aplicando
las condiciones a la frontera, pudimos encontrar las expresiones para los campos en tado el
espacio. La cantidad medible a calcular es la eficiencia de difraccion reflejada y transmitida
por la rejilla. Debido a que la rejilla es finita en la direccién y e infinita cn el plano z — z,
la eficiencia de difraccién reflejada (transmitida) se define como la razén de la componente
y del vector de Poynting reflejada (transmitida), promediada sobre un periodo espacial y
sobre un periodo temporal, y la componente y del vector de Poynting incidente. Pudimos
calcular la eficiencia de difraccién correspondiente a cada orden de difraccién propagante
reflejado y transmitido por separado.

La modulacién senosoidal en la direccién z acopla los campos, lo cudl implica que la
situacién en el interior de la rejilla es descrita por un sistema infinito de ecuaciones difer-
enciales acopladas. El nimero de ecuaciones 72 a involucrar en el andlisis numérico de un
problema especifico depende principalmente de la modulacién de la rejilla. Consideramos
un valor éptimo de n calculando los espectros tanto para n como para n + 2 ecuaciones, y
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hallando que difiricran entre si en una parte en 10!!. Utilizamos como verificacién adicional
de nuestros resultados numeéricos el hecho de que la eficiencia de difraccién total, 1a suma
sobre todos los érdenes reflejados y transmitidos, se debe mantener constante, debido a su
vez a la conservacién de la energia.

Al graficar la eficiencia de difraccién reflejada y transmitida, correspondiente a cada or-
den de difraccién por separado y a la suma, como funcién de la frecuencia de la onda
monocromatica incidente o como funcién de su dngulo de incidencia, observamos, para al-
gunas combinaciones de los valores de los demds pariametros del sistema, la presencia de
picos muy pronunciados ubicados a intervales irregulares entre si destacando de la ondu-
lacién suave del fondo. Notamos tambiém que dichos picos son en su mayoria cambios muy
abruptos que van desde transmisién total hasta reflexoon total en un intervalo de frecuencia
muy reducido. Con cl fin de explicar la presencia de estos picos, calculamos la relacién de
dispersién que caracteriza a la propagacion electromagnética en la estructura dieléctrica, en
ausencia de campo incidente. Hallamos que la presencia de esos picos corresponde a la ex-
citacién o resonancia de los llamados modos guiados de la rejilla. Estos son modos analogos
a los que se propagan en en una guia de ondas convencional. Sin embargo, en el presente
caso, existen muchos de ellos, y debido al acoplamiento con los 6rdenes de difraccion del
exterior, estos modos son “escapatorios”, es decir, de vida media finita.

Pudimos encontrar que ¢l fenémeno de resonancia de los modos guiados se presenta para
combinaciones de los valores de los parametros del sistema tales que el nimero de eigenmo-
dos propagantes en la rejilla excede el niimero de drdenes de difracciéon propagantes en su
exterior. Utilizando la relacién de dispersién pudimos localizar las ubicaciones exactas de
tales resonancias como funcién de la frecuencia de la onda monocromadtica incidente o como
funcién de su dAngulo de incidencia. Calculamos la relacién de dispersién numéricamente
exacta de la rejilla y encontramos que cuando la modulacién es baja, ésta se aproxima muy
bien por la relacién de dispersion correspondiente a una guia de ondas convencional con el
mismo espesor y constante dieléctrica de fondo. Se observan discrepancias sélo las orillas
de la zona de Brillouin donde las ramas se abren en brechas.

Estudiando el caso de la eficiencia de difraccién como funcién del espesor de la rejilla, man-
teniendo los demas parametros a valores fijos, hallamos también la ubicacién periédica de
las resonancias, que pudimos explicar de manera sencilla usando teoria de perturbaciones.
Este andlisis no permitié explicar fisicamente el origen de las resonancias. Por ejemplo, para
dos modos propagantes en el interior, y uno propagante y otro evanescente en el exterior,
hallamos que el propagante exterior se acopla fuertemente con uno de los propagantes en el
interior dando lugar a las oscilaciones suaves de fondo. El restante propagante en el interior
es el modo guiado que se acopla fuertemente con el evanescente en el exterior. Este analisis
conduce de manera sencilla a una expresiéon que explica la ubicacién de las resonancias,
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para el caso de modulacién débil ¢; << €g.

Observamos que la periodicidad con que se presentan los picos de resonancia, en las grafi-
cas de la eficiencia de difraccién como funcién del espesor de la rejilla, desaparece cuando
la modulacién de la rcjilla es grande; digamos, del orden de la constante dieléctrica del
fondo. Esto se debe a que al aumentar la modulacién el acoplamiento entre los eigenmodos
y los 6rdenes de difraccién es muy grande, y no se puede decir qué determinado eigenmodo
se acopla con qué determinado orden de difraccién. Ain si se pudiera hablar de modos
guiadospara modulacién grande, los modos se vuelven tan escapatorios y quedan guiados a
distancias tan cortas en la estructura que el concepto de modos guiados pierde sentido. Su
tiempo de vida es ya muy corto. Estos aspectos se reflejan en el hecho de que las resonancias
se ensanchan y se desplazan conforme aumenta la modulacién.

Un fenémeno completamente independiente de la resonancia de los modos guiados es el
fenémeno de la difraccién de Bragg. Este consiste en que cuando una onda monocromatica
se difracta por una estructura periddica, la respuesta se amplifica cuando la frecuencia y
el angulo de incidencia de la onda obedecen la relaciéon de Bragg, 2ksin @ = nK, donde K
es el vector de onda de la rejilla. Observamos respuesta de Bragg con n = 1 y también con
n = 2 para rcjillas de espesor grueso (d > 10,0K~1).

Como resultado principal, hallamos que la eficiencia de difraccién transmitida de los 6rdenes
de difraccién [ = —n, por separado, muestran picos para angulos correspondientes a n = m
en la relaciéon de Bragg. La explicaciéon es que el orden de difraccién | = —n transmitido
esta dirigido exactamente en la misma direccién como la 6nda monocromatica incidente.
Esto lo pone en una situacién privilegiada comparado con los demads 6rdenes de difraccién
transmitidos.
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Capitulo 3

DIFRACCION DE PULSOS
GAUSSIANOS POR REJILLAS
ESPACIO-TEMPORALES

En este capitulo desarrollamos las herramientas necesarias para realizar un andlisis riguroso
de la difraccién de un pulso Gaussiano por una rejilla espacio-temporal lineal y por una rejil-
la espacio-temporal no lineal, con el motivo de comprender los experimentos de Dispersién
Raman Estimulada Impulsiva. En la seccién 3.1 presentamos los resultados experimentales
mis destacados de Nelson y Brennan [8] - [9] y la interpretacién que dan de sus mediciones.
En la seccidén 3.2 se encuentra la deduccién de las expresiones para la eficiencia de difraccién
como funcidn del tiempo de retraso, aplicables al caso de difraccién de un pulso Gaussiano
por una rejilla espacio-temporal lineal y por una rejilla espacio-temporal no lineal. Esto se
realiza siguiendo la teoria desarrollada por Romero-Rochin et al. [11] sobre el proceso de
excitacién anarmdnica de los polaritones-fonones en un cristal de LiTaO3;. En la seccién
3.3 presentamos nuestros resultados numéricos en forma de espectros de la eficiencia de
difraccién transmitida como funcién del tiempo de retraso del pulso, asi como sus espectros
de Fourier, para la rejilla no lineal para dos valores de energia del pulso de excitacién;
analizamos también el caso de una rejilla espacio-temporal lineal como referencia. En la
seccién 3.4 discutimos nuestros resultados en el contexto de los espectros experimentales.

3.1. Resultados experimentales en LiTaO3

El experimento se incia al superponer dos pulsos de ldser ultracortos de manera espacial y
temporal en un cristal ferroeléctrico no-centrosimétrico de tal manera que su modo Raman
activo vibracional sea excitado. La duracién de los dos pulsos de excitacién tiene que ser
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mas corto que cl periodo del modo Raman.

El modo Raman activo que se excita en los cristales ferroeléctricos son los llamados polaritones-
fonones. Estos son una excitacién elemental formada por el acoplamiento entre los fonones
épticos transversales del cristal con los fotones producidos por la vibracién de los modos
polares del mismo. El acoplamiento ourre tipicamente en el infrarrojo.

Para que los polaritones-fonones sean excitados de manera coherente es requisi-
to que la duracién de los pulsos de excitacién sea mads corta que un periodo de oscilacién de
dichas excitaciones. En esta situacién, los pulsos de excitaciéon ejercen una fuerza impulsiva
sobre los polaritones-fonones, obligiandolos a ser cxcitados coherentemente de tal manera
que todos tienen la misma frecuencia 2 y vector de onda +K,.

Los polaritones-fonones coherentemente excitados se manifiestan en el cristal por medio
de una fluctuacién espacialmente periédica de duracién limitada que evoluciona con el
tiempo. Esta fluctuacién hace que el indice de refraccién del material aparezca modulada
temporal y espacialmente. En otras palabras, se ha formado en el cristal ferroeléctrico no-
centrosimétrico en cuestién una rejilla de difraccién espacio-temporal.

Los dos pulsos de excitacién_que inciden sobre la muestra en geometria cruzada con vec-
tores de onda centrales &, y k3 determinan el vector de onda de la rejilla espacxo—temporal
E=FK —k,. Hay una discrepancia entre el vector de onda de la rejilla K y el vector de
onda de los polaritones-fonones coherentemente excitados K,, que es despreciable salvo para
dngulos de excitacién y vectores de onda &, y ks, muy pequeias.

Las caracteristicas de la excitaciéon del modo Raman-activo pueden ser investigadas difrac-
tando un tercer pulso por la rejilla espacio-temporal formada por los polaritones-fonones
contrapropagantes.

Las oscilaciones de la rejilla son observadas en los experimentos variando el intervalo en el
tiempo entre el instante de formacién de la rejilla por los dos pulsos ultracortos cruzados
y el instante cuando incide el pulso a difractar por ella. Cada valor del tiempo de retraso
T de este tercer pulso de prueba difractado detecta un instante especifico de la evolucién
temporal de la respuesta del material.

La técnica de Dispersién Raman Estimulada Impulsiva ha sido empleada durante m#is que
una decada para excitar coherentemente modos Raman de manera armoénica en diversos
materiales que poseen dindmica de modo suave {2, 3, 4, 5, 6, 7, 10]. En este caso, la rejilla
espacio-temporal que se forma en el cristal es lineal. La respuesta de tal material excitado
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arménicamente se detecta difractando pulsos identicos, con dangulo € y frecuencia central
@ relacionados con el vector de onda de la rejilla K por la relacién de Bragg 22sin8 = K
(2.80). Los espectros de difraccién de la sefial transmitida por la rejilla como funcién del
tiempo de retraso T del pulso muestra una osilacién periédica correspondiente a una fre-
cuencia dos veces la frecuencia del fonén-polaritén 2. Un ejemplo de la respuesta de LiTaO3
para este caso de excitacién armoénica del modo vibracional se muestra en la figura 3.1.

o
>
T

k, signal in LiTaO, at 28uJ pump snergy

signal amplitude (volts)
s 8

o
o
T

o k] 2 3 -
probe delay (picoseconds)

Figura 3.1: Eficiencia de difraccién como funcién del tiecmpo de retraso T del pulso de
prueba difractado, para el caso cuando los polaritones-fonones en LiTaO3; son excitados de
manera armoénica con pulsos de excitacién no muy intensos. El pulso de prueba incide con
el angulo de empatamiento de fase (“phase-matching”) correspondiente al vector de onda
K de la rcjilla espacio-temporal lineal. (p. 20, [9].)

La novedad dc los experimentos recientemente realizados por Brennan y Nelson [8] - [9]
consiste en que reportan deteccién de respuesta anaermdnica cuando los pulsos de excitacién
son muy intensos. Es decir, se interpreta que los polaritones-fonones en el cristal ferroeléctri-
co LiTaOs3 hansido excitados coherentemente pero de manera anarménica. Como veremos
mas adelante esto se refleja en el hecho que no sélo se excita el modo fundamental del modo
Raman, sino también sus sobretonos.

Los liseres de Titanio:Zafiro (Ti:Sapphire) empleados por Nelson et al. al realizar sus ex-
perimentos son capaces de producir pulsos ultracortos, de duraciéon r = 20fs, de muy
alta energia (> 50uJ). Ellos argumentan que con esos liseres es posible desplazar el mo-
do vibracional en LiT'aO3; una distancia del orden de magnitud de 1072 Angstroms desde
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su pocisién de equilibrio y que la fuerza restauradora iénica, o la polarizacién electonica,
puede cambiar de manera no lineal, produciendo anarmonicidades en las vibraciones de la
red. Se espera que este posible comportamiente de vibracién anarménica de los fonpolari-
tones-fonones se vea reflejado en la respuesta detectada en los sobretonos de la frecuencia
fundamental 2 del modo vibracional del material. Nelson et al arguyen, sin embargo, que
un desplazamicnto del modo vibracional del orden de 10~2 Angstroms es todavia pequeiio;
lo cual implica que la contribucién anarménica a la respuesta del material no es muy grande.

En el espectro inferior de la figura 3.2 observamos la eficiencia de difracciéon como funcién
del tiempo de retraso T del pulso de prueba, incidente al angulo de empatamiento de fase de
Bragg correspondiente al vector de onda fundamental de la rejilla, K, para el caso cuando
los pulsos de excitaciéon son suficientemente intensos como para esperar excitacién coher-
cnte anarmoénica. Como referencia, el espectro correspondiente a pulsos de excitacién de
baja energia, correspondiente a excitacién arménica de los polaritones-fonones, es incluido
en la grafica supcrior de la figura 3.2. En la figura 3.2 se muestra también la transforma-
da de Fourier del espectro obtenido con pulsos de excitacion de alta energia; se observan
respuestas que parecen incluir hasta el noveno sobretono de la frecuencia fundamental Q.

Como la sefial difractada es depende del cuadrado del desplazamiento del modo vibracional,
la frecuencia fundamental 2 aparece como 292 en los espectros,la respuesta en el segundo
armoénico 202 aparece como 4€2, etcétera. Se sabe que LiTaQ; tiene también un modo rela-
jante de decaimiento exponencial que puede hacer posible detectar respuesta también para
1Q2, 392, etcétera.

La técnica de Espectroscopia de Sobretonos del Vector de Onda (Wavevector Overtone
Spectroscopy (WOS)) es una variante de la técnica de Dispersién Raman Estimulada Im-
pulsiva, en la cual el pulso de prueba a difractar por la rejilla espacio-temporal incide,
no con el dingulo de empatamiento de fase del vector de onda fundamental K, sino con el
angulo de empatamicnto de fase correspondiente a determinado sobretono del vector de
onda fundamental, nK.

Calculando la transformada de Fourier de la eficiencia de difraccién, medida como funcién
del tiempo de retraso 7" de un pulso de prueba que incide con el dngulo de empatamiento
correspondiente al vector de onda de un sobretono nK, se espera respuesta principalmente
para las componentes frecuenciales correspondientes a este sobretono, i. e. para Q(nkK),
2Q(nK’) etcétera, cuando los pulsos de excitacién son suficientemente intensos. En la figu-
ra 3.3 vemos un ejemplo de la Espectroscopia de los Sobretonos del Vector de onda, donde
ha sido graficada la eficiencia de difraccién transmitida como funcion del tiempo de retraso
T y la transformada de Fourier de este espectro en el caso de un pulso incidente con el
dngulo de empatamicnto de fase correspondiente al quinto sobretono 5K del vector de onda
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Figura 3.2: Eficiencia de difraccién como funcién del tiempo de retraso T'. El espectro de
abajo muestra un caso para pulsos de excitacién de alta energia (130uJ). El espectro de
arriba muestra un cjemplo para pulsos de excitacién no muy intensos (28uJ). En ambos
casos, el pulso de prueba incide con el dngulo de empatamiento de fase correspondiente al
vector de onda K de la r¢jilla espacio-temporal. En la inclusién vemos la transformada de
Fourier del espectro obtenido con pulsos de excitacién de alta energia que muestra respuesta
hasta el noveno sobretono en la frecuencia fundamental Q. (p. 9692, [8])

fundamental. Claramente se pueden observar picos en las frecuencias Q(6K) y 2Q(51?) que
manifiestan la presencia de dicho sobretono. ESto se interpreta como una indicacién de que
ha tendido lugar una excitacién anarmodnica significativa del modo vibracional.

La generacién de los sobretonos del vector de onda fundamental K de los polaritones-
fonones puede ser entendido de la siguiente manera: Los pulsos ultracortos de excitacién,
sobrepuestos de manera temporal y espacial en el material, ejercen una fuerza impulsiva
sobre el modo vibracional que al evolucionar en el tiempo sobre una superficie de energia
potencial altamente anarménica, como es el caso para el modo suave en LiTaQOj;, la os-
cilacién sinusoidal se distorsiona con el tiempo y se forma una rejilla no lineal constituida
por fluctuaciones espaciales con el vector de onda fundamental K ademais de multiplos de
K, nK, dando lugar a los sobretonos.

Brennan y Nelson argumentan que los valores relativamente altos eque se encuentran para
el desplazamiento del modo vibracional, cuando se utilizan pulsos de alta energia, son con-
sistentes con el hecho de que se hayan logrado excitar coherentemente polaritones-fonones

TESIS CON
FALLA DE ORIGEN




UiTeD, WOS 5q SIGNAL e mwan
o ] i - N
g ;
3 T Tt S
i I
3 i
a_ \/\N:';cf-:;i:,__._

i - 2
Probe Delay (picoseconds)

Figura 3.3: Espectroscopia de Sobretonos del Vector de Onda para un caso cuando el pulso
de prueba incide con dngulo de empatamiento de fase del quinto sobretono del vector de
onda fundamental de la rcjilla. Incluido vemos la transformacién de Fourier de la eficiencia
de difraccién graficada como funcién del tiempo de retraso T' que muestra respuesta para
las frecuencias Q(5K) y 2Q(5K). (p. 9693, [8])

con vectores de onda nK. Sin embargo, las mediciones de la eficiencia de difraccién son
muy sensibles al alineamiento experimental, ademis que dependen de la intensidad de los
pulsos de excitacién y de que forma son sobrepuestos de manera temporal en la muestra, si
tomar en cuenta tampoco que Brennan y Nelson no consideran reproducibles del todo sus
experimentos. El maximo valor de la eficiencia de difraccién transmitida medido fue 0,38,
observado con un ”spot size FWHM”de 160micras x 20000micras para pulsos de 50uJ
de energia. Hallaron que para que los pulsos no produzcan generacién de luz blanca, no
pueden ser muy intensos; el umbral es cercano a 220uJ. Por otro lado, el pulso de prueba
a difractar debe ser considerablemente menos intenso que los pulsos de excitacién para que
no modifique la rejilla mientras se propaga en ella. Sin embargo, la interaccién entre el pulso
de prueba y los pulsos de excitacién no puede ser descartada completamente, sobre cercana
al tiempo de retraso inicial T = 0 (ver figuras 3.1 y 3.2). Por lo tanto, las transformadas
de Fourier de los espectros experimentales (ver figuras 3.2 y 3.3) fueron tomadas en un
intervalo en el tiempo de retraso T excluyendo la inmediata vecindad de T" = 0.
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3.2. Teoria

En esta seccién tratamos tedéricamente el problema de difraccién de un pulso Gaussiano
por una rejilla de difraccién espacialmente periédica y temporalmente impulsiva, con el mo-
tivo de modelar los experimentos de Dispersién Raman Estimulada Impulsiva realizados
por Nelson et al. a partir de la formacién de la rejilla formada por los polaritones-fonones
excitados coherentemene debido al pasaje de los dos pulsos cruzados ultracortos en el fer-

roeléctrico LiTaO;3.

3.2.1. Pulso Gaussiano

El senal a difractar por la rejilla espacio-temporal es un pulso Gaussiano en frecuencia w.
La dependencia en las coordenadas z y ¥ es como en el caso de una onda monocromaitica.
Para el caso de polarizacién s, y en el espacio de frecuencias w, el campo eléctrico de un
pulso Gaussiano de duracién 7 y con frecuencia central @ tiene la forma

= w=)2r2 .. . w

Ei(z,y,w) = sre—TH iy sinbz iz cosoy 3.1)
Tomando la transformada de Fourier inversa de esta expresién (3.1), se obtiene el campo
eléctrico del pulso como funcién de tiempo t:

(e— 8iD8 24 008 )2

L o-ie-tpesy ey - CSRELSERL (3.2)

V2

Los pulsos de laser tipicamente empleados en los experimentos son de duracién = = 20fs
y 7= 35fs.

E,-(:c, y,t) = 2

e

3.2.2. Rejilla espacio-temporal lineal

La rejilla de difraccién espacialmente periédica y temporalmente impulsiva, en el régimen
lineal, la modelamos como una placa dieléctrica infinita en el plano z — z y limitada al
espesor d en la direccién y. Su dependencia espacial es como para la rejilla espacialmente
periédica estitica €(x) = €p + €; cos(Kz) (2.1) tratada en el capitulo anterior. La depen-
dencia temporal de la rejilla la podemos incluir por medio de una aproximacién adiabaitica,
debido a que la duracién v del pulso (3.1) a difractar es del orden de femtosegondos mien-
tras el periodo de oscilacién del modo vibracional Raman activo en LiTaOj; es del orden
de picosegondos. Esta aproximacién nos permite modelar la rejilla espacio-temporal lineal
de la siguiente manera,

e(x,T) = €p + €; cos(Kx) cos(QT) , (3.3)
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donde 2 es la frecuencia de oscilacién de la rejilla y que correspomde a la frecuencia de
los polaritones-fonones arménicos excitados coherentemente; T es el tiempo de evolucién
temporal de la rejilla y que corresponde al al tiempo de retraso del pulso de prueba. Los
pardmetros €p, €; y K = 2T son los mismos que para el caso de la rejilla estdtica (2.1).

El tiempo tipico de la evolucién de la re¢jilla es 27/. Este tiempo es mucho maés largo
que la duracién 7 del pulso. Es este el hecho que nos permite introducir la dependencia
temporal de la rejilla de una manera tan sencilla, por que, debido a que 7 << 27w /€2, el
pulso pasa tan riapidamente por la rejilla que esta aparenta ser estitica desde el punto de
vista del pulso. La escala de tiempo del pulso es del orden de femtosegondos y la escala de
tiempo de la rejilla de orden de picosegundos.

La validéz de la aproximacion adiabAtica nos permite resolver el problema de difraccién de
un pulso (3.1) por una rejilla espacio-temporal convirtiéndolo en un problema de difraccién
de un pulso (3.1) por una seric de rcjillas espacialmente moduladas estiticas (2.1),

e(x(T)) = eo + &1 (T) cos(Kz) . (3.4)

La cantidad susceptible de ser medida y que podemos calcular es la eficiencia de difracciéon
transmitida por la rejilla (3.3) como funcién del tiempo de retraso T" de un pulso Gaussiano
(3-1) que incide sobre ella con dngulo 0 y frecuencia central @, relacionados con el vector
de onda K = 2T de la rejilla por la relacién de Bragg, 22 sin@ = K (2.80).

Para cada T un pulso Gaussiano (3.1) incide sobre la rejilla y pulsos son reflejados y
transmitidos. Como la sefial incidente es un pulso, las serfiales reflejadas y transmitidas son
también paquetes de onda temporales. Por lo tanto, para poder detectarlos por completo, es
necesario integrarlos sobre un tiempo muy largo en comparacién con la duracién que tienen.

La expresién para la eficiencia de difraccién transmitida se deduce partiendo del vector de
Poynting, c

S = -S—;E‘ x H* | (3.5)
y como la rejilla (3.3) es infinita en el plano x — z pero limitada a la anchura d en la
direccién y, la componente y del vector de Poynting (3.5) es la que mide el flujo de energia
a través del sistema en esta geometria.

Por lo tanto, la eficiencia de difraccién transmitida 7, (reflejada n_) es en este caso la razén
entre la componente y del vector de Poynting transmitido (reflejado) y la componente y
del vector de Poynting incidente. Es importante sefialar que ambas componentes deben ser
integradas sobre un tiempo mucho mas largo que la duracién 7 de los pulsos, de tal manera
que todas las componentes frecuenciales sean incorporadas. Ademads, dichas componentes
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se promedin sobre una longitud de onda A de la rejilla.

Como no hay dissipacién de energia en el sistema, la suma de las eficiencias de difraccién
transmitida 7, y reflejada 7_, calculadas para cada instante 7" de evolucién temporal de la

rejilla (3.3), tiene que ser igual a uno:
-(T)+n(T)=1 . (3.6)

Las expresiones para los campos eléctricos y magnéticos reflejados y transmitidos por la
rejilla (3.3) correspondiente a un pulso incidente en el instante 7°, las obtenemos integrando
las expresiones vidlidas para ondas monocromaticas sobre todas las componentes frecuen-

ciales del pulso en cuestién.

En el caso de polarizacién s, la componente y del vector de Poynting es S, = EB} (A.2);
Yy para calcular las eficiencias de difraccién reflejada 7. y transmitida 74, necesitamos las
expresiones para los campos eléctricos y magnéticos reflejados y transmitidos por la rejilla.
Integrando las ecuaciénes (2.19) y (2.20) sobre frecuencia, las expresiones para los campos
eléctricos reflejados y transmitidos son, respectivamente,

- 1 [tee e SO o sy )
Ey(z,y,t) = 25 / dw Y Ri(w)ei(s sin0+1K)z =iy Tr —(2 sin 01Ky o —iwrt (3.7)
—oo -

— L1 e e e )
E(+) (I, Y, t) —_ ZE‘/ d“‘"} :ﬂ(w)el(: sm8+lK):zel‘/;,- (&5 sm0+1K)2ye—¢wl R (3.8)
—o0 7

Las expresiones para las componentes z de los campos magnético correspondientes son
B y(z, 1, t) = — & [ 2dw 3, Ri(w) /T — (sin 0 + [Z K )2ei( ¢ sin0+K)=

— w — (% si 2. .
e 1‘/:,— 2 sin 0+(K) Y o—iwt s (3.9)

B (=, v,1) = & [ 2dw 37, Ti(w) /1T — (5in O + (2 K )2ei( S sinb+iK)z
eﬁ/’:—;—(% sin8+lK)2ye—iut R (3_10)

En las expresiones anteriores R;(w) y Ti(w) son las amplitudes de reflexién y transmisén.

Las expresidones para las eficiencias de difraccién reflejada y transmitida, cuando la seiial
incidente en el instante T es un pulso Gaussiano (3.1), son

n—(T) = m/:;mdeR,(w)R,‘(w)\/l — (sin@ + I%K)Z , (3.11)
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y transmitida

(T = __1__f+°°dw S T T () /1 — (sin 6 + 12 K)2 (3.12)
V7T cos@ J_ n ! t c : :

La deduccioén de estas expresiones se encuentra en el apéndice A.2.

El procedimiento computacional para calcular la eficiencias de difraccién empleando las

expresiones (3.11) y (3.12) es el siguiente: Un instante T = 7T; dado de la evolucién
temporal de la rejilla (3.3) corresponde a una rejilla estdtica espacialmente modulada
e(x) = €0 + €&1cos Kz (2.1) con modulacién dada por & = cosT}. En ese instante, un

pulso Gaussiano (3.1) incide sobre tal rejilla estdtica. El pulso es una suma (o integral)
de ondas monocromaiticas con una distribucién Gaussiana. Cada componente espectral del
pulso es una onda monocromaética con frecuencia w cuyo peso con respecto a las demas com-

ponentes frecuenciales es ;L“—_;‘Lz Empleando el procedimiento de la seccién 2,1, podemos
encontrar las amplitudes de reflexién R;(w) y de transmisién 7;(w), para cada componente
espectral w, de todos los 6rdenes de difraccién ! propagantes en el exterior de la rejilla.
Sumando todas las contribuciones correspondientes a cada componente frecuencial w, se
encucntra numéricamente el valor que toma la eficiencia de difraccién reflejada, dadas por
las ecuaciones (3.11) y (3.12). Enviando ahora sobre la rejilla (3.3) pulsos Gaussianos (3.1)
en intervalos en el tiempo AT cubriendo un periodo de la oscilacién 27 /€2, es decir tomando
?fotografias”en el intervalo temporal desde 77 = 0 hasta Ty = %, y llevando a cabo el
procedimiento arriba mencionado para cada instante 73, la eficiencia de difraccién reflejada
y transmitida por la rejilla espacio-temporal (3.3) se encuentraa como funcién del tiempo
de retraso del pulso Gaussiano incidente. Encontramos que podemos discretizar el pulso
en 5000 componentes espectrales para obtener una buena convergencia del valor de las
eficiencias de difraccién.

3.2.3. Rejilla espacio-temporal no lineal

Cuando los pulsos de excitacién en la Dispersion Raman Estimulada Impulsiva son sufi-
cientemente intensos, se espera que los polaritones-fonones sean coherentemente excitados
de manera anarmoénica y que formen en el cristal ferroélectrico una rejilla de difraccién
espacio-temporal no lineal. Romero-Rochin, Koehl, Brennan y Nelson [11], han desarollado
una teoria para entender los procesos que conducen a la formacién de tal rejilla en un
cristal de LiT'aO3 como un primer paso hacia la comprensién tedrica de los experimentos
[8] - [9]- La deduccién de la expresiéon para la funcién dieléctrica que modela la rejilla es
muy ilustrativa, y como el presente trabajo de investigacién ha de ser considerado como la
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extensién natural de ese trabajo, incluyo en lo siguiente un breve resumen de la ref. [11].

Se considera que el sistema consiste de un modo polar éptico transverso de frecuencia
wr cuya polarizacién se acopla fuertemente al campo electromagnético en el infrarrojo
resultando en la formacién de polaritones-fonones en el cristal. Tal modo fonénico é6ptico
es representado como desviaciones locales del modo ferroeléctrico fuera de equilibrio. El
Hamiltoniano total del sistema se expresa como una suma de tres contribuciones,

H(t) = HO -+ Hanh -+ HR(t) . (3.13)

La parte armoénica Hy esta dada por el Hamiltoniano de Hopfield que describe la interac-
cién entre la polarizacién de los fonones épticos transversos y el campo electromagnético; la
parte H,,,; representa las contribuciones anarménicas introducidas por medio de la teoria
de perturbaciones y la parte Hpr(t) representa la interaccién Raman que toma lugar entre
los pulsos de excitacién y el fonén éptico transverso.

La expresién para el Hamiltoniano de Hopfield es
Ho = [, @®r{(3252)% + (V x A(M)*
+ 228 (fip(7) — LA()? + L Pr(P} (3.14)

donde A(7) es el potencial vectorial electromagnético, 137-(i‘) es el campo de polarizacién
correspondlentc al modo éptico transverso, Il (7) es ¢l momento conjugado generalizado.
':m con e(oo) siendo la constante dieléctrica en el infrarrojo cercano. La suscepti-

c ==
bilidad x estd dada por
1
X = 5=(e(0) — e(c0)) (3.15)

con €(0) la constante dicléctrica en el infrarrojo lejano. Valores experimentales para LiTaO3
son €(0) = 34, ¢(c0) = 8,5 y wr =~ 200 cm~!. El Hamiltoniano de Hopficld (3.14) puede
ser escrito en versién de segunda cuantizacién en términos de los operadores de creacién
y aniquilacién de los fotones y de los fonones épticos. Aplicando la transformacién de

Hopfield, que transforma de los operadores de creacién y aniquilacién de los fotones y (lo)s
5

fonones a los operadores de creacién y aniquilacién de los polaritones-fonones ag”’y af’,
el Hamiltoniano Hy puede ser escrito como,
Hy = ZZMO) G, (J) s (3.16)
=

siendo w,(:j ), con F =1y j = 2, las frecuencias de los polaritones-fonones de las dos ramas

.. . <. 2 2 . .
de la relacién de dispersién wi — wi(wi + € k?) + w3 k2 = 0. Aqui w, es la frecuencia
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longitudinal dada por la relacién de Lyddane-Sachs-Teller w? = %w%.

La energia potencial del modo suave en LiTaO; es representada por un potencial cudrtico
de la forma 1 1

= _1 2 2 2,0Q% 3.17

V(@) = —qmere + ga Vi@ I “F @47

donde las posiciones Qo son las minimas correspondientes a las configuraciones de equi-
librio ferrocléctrico con el valor del potencial | V(Qp) |= 17,3mRy. wr es la frecuencia de
las pequenas oscilaciones alrededor de estos minimos y m es la masa reducida del modo.
La superficic de la energia potencial cercana a la geometria de equilibrio puede ser descrita
cn términos de desplazamientos pequeiios Q@ = Q, — Qo alrededor del minimo de la energia
potencial local en Qy:

V(Q) = V(Qo) + gmak@® +9Q° +AQ" (3.18)

donde s 6
m>w 1
= (——T __ )2 R 3.19
7= GV T (3.19)

m2wi
A= ETV@a ] (3.20)
Q@ sc identifica como la amplitud del desplazamiento vibracional del modo éptico transverso
que, cn forma de segunda cuantizacién y después de haber sido aplicada la transformacién
de Hopfield, toma la forma

— 1 h L. R (1) t(1) (2) t(2)
Q) = ~T E‘t (2 T) ege™ T fe(a’ + o) + ge(al’ + )] . (3.21)
En los experimentos de Dispersién Raman Estimulada Impulsiva en LiT'aOj, son excita-
dos eficazmente sélo los polaritones-fonones de la rama mds baja, con j = 1, y podemos
despreciar la mimiscula contribucién proviniente de la rama mas alta, con j = 2, asi que
~ 1 |
QA ~ 7 D G ere™ filog +an) (3:22)
3
con ” o
f wrin(wi — wr) . (3.23)

=
(wF — wi)® + wi(wi — wi)

ASi, la contribucién anarménica hasta cuarto orden puede ser escrita como

Honn = Hy + Hy (3.29)
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con
= ~Z— ¢H(E11 Tt En)dig', Sreeeekn,0 * (ak—i + at_‘k‘l) M (ak",. + a'—i:'..) 3 (3'25)

y donde las funciones ¢,.(El, “eey E") son dadas por las expresiones

$3(F1, Kz, K3) = N%7(2mw )% fus faafas (3.26)
Y 1
@a(ky, K2, Ks, ka) = ﬁ'\(2mw Vo fe SeaSus frs - (3.27)

La parte del Hamiltoniano que tiene que ver con la interaccién Raman en el caso de la
excitacién Dispersién Raman Estimulada Impulsiva no-resonante puede ser expresada en
término de la polarlzablhdad del modo foténico Pr(7,t) y el campo eléctrico de los pulsos

de excitacion, E(F,t) = E|(F,t) + Ex(F, t),

Hp(t) = — /V drBa(7,t) - B(Ft) (3.28)

donde FPr (7> t) esta dada en términos de la amplitud de la vibracién éptica Q(7, t), del tensor
de polarizabilidad diferencial de tercer orden del modo local ferroeléctrico transversal &’ y

de la densidad de modos p:
Pr(7t) = pa' : Q(F ) E(F, ) . (3:29)

Dos aproximil_cioncs son rcalizadas. Primero, los pulsos de excitacién representados por
los campos E;(7,t) y FE2(F,t) son considerados externos ¢ independientes de los modos
fotdénicos. Segundo, se supone valida la aproximacién de Plazcek, la cual implica que la
interaccién Raman es considerada exclusivamente de segundo orden en el campo externo y
lineal en el desplazamiento del fonén éptico. La primera aproximacion desprecia procesos
que no involucran dos fotones y es bien obedecido debido a que las frecuencias Spticas de los
pulsos de excitacién son mucho mds altas que las frecuencias del infrarrojo para las cuiles
ocurren los acoplamientos fonén-fotén que producen los polaritones-fonones. La segunda
aproximacién implica que, por medio de la interaccién Raman, exclusivamente procesos de
un sélo fondén son involucrados. Aunque mecanismos de dispersién Raman de orden mads alto
no pueden ser ignorados por completo, se supone que son de inferior importancia debido
a que las sumas de las frecuencias de los polaritones-fonones coherentemente excitados
tienen que encontrarse dentro de las bandas frecuenciales de los pulsos de excitacién para
que se cumpla el requisito de conservaciéon de energia. Utilizando la versién de segunda
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cuantizacién y aplicando la transformacién de Hopfield, el Hamiltoniano que describe la
interaccién Raman tora la forma

Hp(t) = : B(Fu, t) E (T, )eF ™ (a + a—F) (3.30)

donde cada punto 7, corresponde a una celda unitaria en el cristal y
= Gmos ) fud' - éx . (3.31)

Tenemos entonces el Hamiltoniano total del sistema (3.13) en término de los operadores
de creacién y aniquilacién de los polaritones-fonones, donde H, estd dado sélamente por

(3.16) con j =1
Hpy = E hw,;ai-a,; , (3.32)
K

es decir, sélo consideramos la rama inferior.

Conociendo ¢l Hamiltoniano total del sistema, se calcula el estado de los polaritones-fonones
coherentemente excitados suponiendo que el sistema se encuentra en el estado base antes
de exponerlo_a los pulsos de excitacién. El valor de expectacién del desplazamiento del
modo suave @(7,) en este estado esta relacionada con la polarizacién macroscépica P(r t)
que causa la modulacién en el indice de refraccion del material.

Resolviendo la ecuacién de Schrédinger,
iﬁgz | W(t) >= H() | ¥(2) > (3.33)

considerando de manera exacta los partes Hp (3.32) y Hr(t) (3.30) y de manera perturbativa
la parte H,,, (3.24), el estado del sistema | ¥(¢) > a primer orden en H,,,, esta dado por
la expresién

| W(2) >= e‘%”"'[e—*f"o dr fig(7)
—% ft: dre— % i 47 Hr(r )FI.,,.,,('r)e_"r Jio 47 Hr(r )] |0 > . (3.34)
tp es un tiempo en el pasado lejanoc antes de que los pulsos de excitacién entran la muestra
¥y t es un tiempo mucho después de que la han atravesado. Se supone de manera ticita

ordenamiento temporal en la exponenciales y Hg(t) y Han, son los operadores correspon-
dientes a (3.30) y (3.24) en la representacién de la interaccidén.
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La excitacién de Dispersién Raman Estimulada Impulsiva es “impulsiva”’debido a que la
duracién 7, de los pulsos de excitacién es mis corto que el periodo de oscilacién del modo

Raman activo.

Se suponen pulsos de excitacién Gaussianos,

“_fj_";’:)z 122 7
E;(Tn,t) = Foe 2. cos@(t — %) , =12 , (3.35)
con vectores de onda centrales Ej = 5:;2, donde @ es la frecuencia central de los pulsos,
¢ = \/;7 es la velocidad de la luz en el cristal correspondiente a frecuencias épticas, y se

consideran tiempos t — g >> Tp,.

Los vectores de onda de los polaritones-fonones coherentemente excitados y contrapropa-
gantes en el cristal son selecionados por el término Raman:

(kx + k2) (3.36)

+#(’E1 — k2) + wi, S

kS
i

e + k2) 2’:,,'”) ) (3.37)

El vector de onda de los polaritones-fonones que se propagan hacia la derecha £, (3.36)

difiere del vector de onda de los polaritones-fonones que se propagan hacia la izquier-

da & (3 37). Sin embrago se cumple que & >> Wk, = Wk, y salvo en casos cuando
kl - kg

k= —57('21 — k2) + wy,

—~

(B1 + k2) >> (k1 — K3), es valida la aproximacién &k, = —k =~ , donde K =
es el vector de onda de la rejilla.

Despreciando la discrepancia entre (3.36) y (3.37), y tomando K = k; — k2, obtenemos

i [t 5 Py t ¢
—FL A dTHR(T) =~ ZT[(GR -+ ak.) -+ (a_’? + a_’_()] (3.38)
donde el coeficiente sin dimensién
FPo __ VTTL 1 Lor.. = = —a%k?
AN = 2k Gmwp) & exEokofreT s ) (3-39)

mide la transferencia de momento de los pulsos de excitacién hacia el modo suave del
cristal, a consecuencia de la excitacién Dispersién Raman Estimulada Impulsiva. Este es
cl parametro “pequeiio”’del desarrollo perturbativo a realizar para encontrar el valor de
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expectacion del desplazamiento del modo vibracional.

Con la aproximacién (3.38), la accién de Hg(t) se torna instantinea, y la expresiéon para el
estado del sistema | ¥(¢) > toma la forma

| W(t) >a e~ kMot IT;_ ex”n("):*"’;) f drTl;_ h_’c;‘:”o(a:+°,';)f1“h(,,.)
—ifs drH.,,,,,(T)n,;#,?eﬁ"““f*"l’] o> . (3.40)

Esta expresiéon indica que polaritones-fonones con vectores de onda +K son selecciona-
dos coherentemente por la interaccién Raman. De los términos anarmdénicos (3.25) del
Hamiltoniano se puede ver que polaritones-fonones son creados y aniquilados a través de la
interaccién, pero siempre de tal manera que se cumple el requisito de conservacién de mo-
mento. Por ejemplo, el Hamiltoniano de tercer orden Hj; es proporcional a tres operadores
de creacién y/o aniquilacién con el requerimiento de conservacién k1 + kz -+ k3 = 0, lo cual
implica que la presencia de polaritones-fonones con vectores de onda + K permite procesos
elementales con k; = I y k3 = 2K con todas las permutaciones que satisfacen el re-
querimiento de conservacién de momento. Un caso tipico con k1 = K ko = K y k3 = —2K
da lugar a la contribucién aL,‘—aKaK que implica que dos polaritones-fonones de vector de
onda K han sido aniquilados y un fonén-polaritén de vector de onda 2K ha sido creado.
Al orden cudrtico, el Hamiltoniano (3.25) implica que los polaritones-fonones con vectores
de onda fundamentales +/ pueden dar lugar a los sobretonos +=3K.

La expresion para el valor de expectacién del desplazamiento del modo suave toma la forma

< W) | G(F 1) | B(t) >~ (2-)[ex Xn(t) cos K - 7

+éape Xox (t) cos 2K - 7+ éax Xax(t) cos3K -7 (3.41)
donde
Xp(t) = .1:(1) sin(Qp + AQg)t — z(s) [sin 3Qxt + 9sin Qe t] (3.42)
QBx

5—(cos 2Q it — cos agt)] , (3.43)

X t) = 11— PO’ | S—
ok (t) = zap| cos Qoxt + (%) — 2,

. 02 -
Xaf((t) = xsk[(a_g":%_a‘-l{g? sin Qaxt — (aTx)i‘—Lﬁ?J{ sin 3t
302 . 25 £ «
+a7 —ae sin Qxt — JPEK sin Qapct] (3.44)
con el desplazamiento en frecuencia en (3.42) dado por la expresién

AQx _ PofK 2 2

(3.45)
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Las expresiones para los coeficientes de las amplitudes dependientes del tiempo (3.42)-(3.44)
son

2D = 4(% i (3.46)

2P = 12(P2liys 2P oyepy (3.47)
Tox = 24(1;%: 2h§;yzx (2":;7‘)%',.22’( s (3.48)
zuse = 320 LRy LS () e (3.49)

La polarizacién macroscépica P(7,t) es identificada como el valor de expectacién de la
polarizacién cudntica Raman,

B(7t) = p&’ : Ep(7t) < ¥() | G0 | ¥ (@) > (3.50)

con Ep(7,t) el campo eléctrico del pulso de prucba Gaussiano (3.35) y
< ¥(t) | @(F t) | ¥(t) > dado por el desarrollo (3.41) a condicién de que el pariametro sin
dimensién (3.39), que depende esencialmente de la intensidad de los pulsos de excitacion,
obedezca la condicién Pof
0J g0

(hN%)<1 . (3.51)
El desarrollo (3.41), con las amplitudes dependientes del tiempo (3.42) - (3.44), indica
claramente que los sobretonos del vector de onda se deben a las partes anarménicas en la
superficie de energia potencial del modo 6ptico vibracional. Cada sobretono en el vector
de onda prueba una contribucién que resulta del mismo orden anarmoénico y del orden
anarmdnico siguiente. La frecuencia fundamental es igual a la frecuencia arménica mas un
corrimiento despreciable dependiente de la amplitud de la vibracién. Algo muy importante
refiriéndose a la deteccién experimental de los sobretonos es una estructura resonante, o
tipo pulsacién, en la dependencia temporal de las correcciénes anarmdnicas (3.43) y (3.44).
Por cjemplo, en la ccuacién (3.43), ¢l término

2

—(—m—KS)),f’:—QgK (cos 2kt — cos Qaxtl) (3.52)
da una gran amplificacién a la contribucién X, (2) si Q2x es aproximadamente igual a 2Q,.
Esta condicion es esencialmente un empatamiento de fases como en el caso de generacion
arménica piiramente Gptica de excitacién en la frecuencia w y vector de onda ¢ fundamental.
Para vectores de onda pequeiios, la relacién de dispersion de la rama mas baja satisface la
condicién empatamiento de fase. De la contribucién X (¢) (3.44), se encuentra una condi-
cién potencial de quasi-resonancia en Q35 =~ 3Qx 0 en Q3 =~ . Para una situacién de
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Duracion R 7, = 20-10" 155
Vector de onda K = 2700cm—!
T O =1,26- 1077
Q25 = 2,39 - 107374
Car = 2,89 - 103724
. Src = 0,513 foxx = 0,751 fix = 0,849
Indice de refraccién - Nope = 2,34
: A =1,33-1012=Zg
~ =3,19- 10925,
- Polarizabilidad diferencial a = 3,2-10"Mcm?2

Cuadro 3.1: Valores de los parametros del sistema.

vectores de onda intermedios, lo cual corresponde a la regién de acoplamiento fonén-fotén
fuerte, no es posible satisfacer ninguna de las condiciones. Para vectores de onda grandes
es posible satisfacer esta idltima condicién. Este fenémeno de quasi-resonancia puede ser
parcialmente responsable de la observacién experimenta de respuesta en los sobretonos aiin
cuando los pulsos de excitacién son de intensidad moderada.

Se consideraron dos casos diferentes de intensidad de los pulsos de excitacién,correspondiente
a valores totales de la energi de los pulsos de AJ = 50uJ y AJ = 110uJ. Los valores de
los parametros del sistema estan los indicados en la tabla 3.1. Los valores del parametro
adimensional (3.39), el desplazamiento en frecuencia (3.45), y las coeficientes (3.46) - (3.49)
de las amplitudes dependientes del tiempo (3.42) - (3.44) en la expansién (3.41), se indican
en la tabla 3.2.

AJ, =50u) | AJ, = 110pd
ﬂlgﬁ 0,116 0,256
I 1,57-10° 7 7,58 - 104
=8 0,465 1,02
z 6,1-10"5 6,5- 104
Zor | 1,16-103 5,6-10-3
Tax 1,7-107% 1,8-10"3

Cuadro 3.2: Valores para el parimetro adimensional, para el desplazamiento en frecuencia
y para los coeficientes dependientes del tiempo en el desarrollo (3.41) para los casos de
cnergia de los pulsos de 50uJ y 110uJ.
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El anilisis de la difraccién de un pulso por una rejilla dieléctrica espacié-temporal no lineal
presentado en esta tesis con el motivo de modelar los experimentos de Dispersién Raman
Estimulada Impulsiva es una extensién del estudio realizado en [11].

La rejilla de difraccién espacio-temporal no lineal ubicada en el vacio, infinita en el plano
x — z y limitada a la anchura d en la direccién y, se modela por la funcién dieléctrica

e(x,T) = €p + &(T) cos(Kz) + é2(T) cos(2K x) + &(T)cos(3Kz) , (3.33)
en concordancia con el desarrollo (3.41). El vector de onda de la rejilla esta dirigido a lo largo
del eje x. Los coeficientes en (3.53) estdn dados por &,(T) = X x(T) (3.42), é&2(T) = X2k (T)
(3.43) y é(T) = X3k (T) (3.44). Recordamos que, como la duracién del pulso es mucho
mads corto que la evolucién temporal de la rejilla (3.53), la aproximacién adiabatica puede
utilizarse y, de nuevo, el problema se reduce al de la difraccién dun pulso por una serie de
rejillas espacialmente moduladas y estdticas, cada una correspondiente a un determinado
instante 7" de la evolucién temporal.

Para poder tratar la situacién de la difraccién del pulso (3.1) por la rejilla no lineal (3.53)
para un 7T fijo, es necesario obtener primero las ecuaciénes correspondientes a la difraccién
de una onda monocromadtica de la misma polarizacién por tal rejilla.

De manera completamente andloga al caso lineal, las ecuaciones diferenciales acopladas para
las amplitudes que gobiernan la propagacién cn el interior de la regién no lineal toman la

forma,
d2‘/lnalin 1i 3 ol 25
gz T aVimR () + E - B(VIF (W) + V5T (w) =0, (3.54)
i=

con oy como en (2.12) y los tres términos de acoplamiento dados por

1w?_ . -
Bi=35z&(T) , =123 . (3.55)

En este caso de polarizacién s de los campos, las amplitudes dependientes de ¥ que rigen la

propagacion en la rejilla no lineal y que obedecen las ecuaciones (3.54) las hemos denom-
inado Vj"°!"(y) para distinguirlas de las amplitudes de propagacién en la rejilla lineal V;(v).

Como en el caso de una rejilla lineal, las ecuaciones (3.54) pueden ser escritas en forma de
una ecuacién matricial como en (2.15), pero la matriz a diagonalizar para poder expresar
Vj"olin(y) en término de los eigenmodos del material con propiedades no-lineales modelado
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por la funcién dieléctrica (3.53), es diferente y toma la forma

- a B B B O O

o] 0 (0] ...

e B1 a3 B B2 Ba 0 0 0 0 -
ces B2 B ax B Ba Ba 0 0 0 .

) cve Ba P2 P e B B2 Ba 0 0

Mrein = | ... 0 Bs B B ao B B2 Ba 0 o (3.56)

cve 0 0 By B2 B oy 5 B2 Ba .-
-+ 0 0 0 Bz P2 B a—zy b B2 .
-+« 0 0O O O B3 B B a3 B
.- 0 (0] o

0 Ba B2 B oy -
Las expresiones para las amplitudes V]"*"(y), en forma de sumas infinitas de eigenmodos,
son como para el caso lineal (2.17), y el procedimiento para obtener las amplitudes de
reflexién RPH™ y transmisién 77" es el mismo también.

Conociendo los valores de las amplitudes de reflexién R}°'" y transmisién T7*°'", las expre-
siones para las eficiencias de difraccién reflejada total 4" (T) y transmitida total n7o4n(T")
son como en el caso de difraccién del pulso (3.1) por la rejilla lineal (3.3) dadas en (3.11)
y (3.12), respectivamente.

3.3. Resultados numeéricos

En esta seccién se reportan los resultados numéricos obtenidos al estudiar la difraccién de
un pulso Gaussianoc (3.1) por una rejilla espacio-temporal.

En la subseccién 3.3.1, se trata el caso de difraccién por una rejilla espacio-temporal lineal
dada por la ecuacién (3.3). Se calcula la eficiencia de difraccién transmitida como funcién
del tiempo de retraso de un pulso Gaussiano, cuya frecuencia central y angulo de incidencia
estin relacionados con el vector de onda de la rejilla por medio de la relacién de Bragg.

En las subseccidénes 3.3.2 - 3.3.4 se trata la situacién de difraccién de un pulso Gaussiano
por una rejilla espacio-temporal no lineal dada por la ecuacién (3.53). Se consideran dos
casos diferentes dependiendo de la energia de los pulsos de excitacién, a 50uJ y a 110uJ.
Como se puede ver en la tabla 3.2, el grado de anarmonicidad de la rejilla aumenta con la
energia de excitacién. Para estos dos casos de energia de excitacién, calculamos la eficiencia
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de difraccién transmitida como funcién del tiempo de retraso.

En la subseccién 3.3.2 se modela el variante clasico de los experimentos de Dispersién Ra-
man Estimulada Impulsiva, en el sentido de que el pulso a difractar incide con angulo y
frecuencia central conectados con el vector de onda fundamental de la rejilla no lineal por

medio de la relacién de Bragg (2.80).

En las subsecciones 3.3.3 y 3.3.4 se modelan los experimentos para los cuales ha sido
empleada la variante de la técnica Dispersién Raman Estimulada Impulsiva llamada Es-
pectroscopia de los Sobretonos del Vector de Onda. El pulso a difractar incide ahora con
angulo y frecuencia central dados por la relacién de Bragg, en el que el vector de onda es
un determinado sobretono del vector de onda de la rejilla.

Se calculé la eficiencia de difraccién transmitida para 2! valores del tiempo
de retraso en el intervalo [0, lG#]KC. Con este nimero de puntos podemos resolver fre-
cuencias hasta dw = Q4 /8; esta precisién es mas que suficiente para nuestro analisis. Los
espectros de Fourier aqui incluidos son graficados en el intervalo [0, 5]K ¢ que es suficiente

para visualizar la estructura.

3.3.1. Rejilla de difraccién espacio-temporal lineal: el pulso in-
cide con el angulo de Bragg correspondiente al vector de

onda K de la rejilla

En el caso de una rejilla de difraccién espacio-temporal lineal, la funcién dieléctrica que la
modela estd dada por la relacién (3.3). La eficiencia de difraccién transmitida por una rejilla
tal de anchura d = 55K !, con € = 5,4756, €; = 0,465, Q2 = 1,64Kcy K = 2,7 x 10°m™},
s¢ muestra cn la figura 3.4a como funcién del tiempo de retraso 7. El pulso Gaussiano
(3.1) tiene duracién = = 1,62K ~'c~! e incide con dngulo @ = 3° y frecuencia central dados
por la relacién de Bragg; ©@ = z—m‘,f(c—s,) Vemos que las variaciones en el espectro se repiten

con periodicidad.

En la figura 3.4b msotramos la transformada de Fourier del espectro de la figura 3.4a.
Observamos que hay picos exclusivamente para las componentes frecuenciales seleccionadas
segiin la formula n% con 2 =1,64Kcy n=1,2,.... Este hecho refleja que la fluctuacién
periddica observada en el espectro en la figura 3.4a oscila con una frecuencia igual a dos
veces la frecuencia 2 de la rejilla, lo cual est4 en concordancia con los resultados reportados
en los experimentos de Dispersién Raman Estimulada Impulsiva con los polaritones-fonones
excitados coherentemente de manera armdnica.
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Figura 3.4: (a) Eficiencia de difraccién transmitida total 7, como funcién del tiempo de
retraso para el caso de una rejilla espacio-temporal lineal (3.3). El ancho de la rejilla es
d = 55K !, y los demds parametros son 2 = 1,64Kc¢, K = 2,7 x 10°m™!, ¢ = 5,4756
y €2 = 0,465. La duracién del pulso es 7 = 1,62K~'c™!, incide con dangulo § = 3° y su
frecuencia central es @ = 53— Kc. Estos valores satisfacen la relacién de Bragg (2.80). (b)
Transformada de Fourier del espectro en (a). Vemos que son seleccionadas las componentes
espectrales correspondientes a dos veces la frecuencia 2 de la rejilla.
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3.3.2. Rejilla de difracciéon espacio-temporal no lineal: el pulso
incide con el angulo de Bragg correspondiente al vector de
onda fundamental, K, de la rejilla

En esta subseccién se trata la situacién de difraccién de un pulso Gaussiano (3.1) cuyo
angulo de incidencia y frecuencia central satisfacen la relacién de Bragg con el vector de
onda fundamental de la rejilla no lineal (3.53).

El grado de anarmonicidad de la rejilla (3.53) depende de la energia que tienen los pulsos
de excitacién. Hemos tratado los dos casos considerados por Romero-Rochin et al. {11],
de 50uJ y de 110uJ de energia total de dichos los pulsos. Los valores de los pardmetros
que caracterizan la parte espacio-temporal de la funcién dieléctrica (3.53) para estas dos

energias estan dados en la tabla 3.2.

PULSOS DE EXCITACION DE 50uJ DE ENERGIA

La figura 3.5 corresponde al caso de 50uJ. La constante dieléctrica del fondo tiene el valor
€0 = 5,4756, y la contribucién proveniente de los términos correspondientes a la fluctuacién
espacio-temporal en (3.53) estdin dados en la primera columna de la tabla 3.2. El vector de
onda fundamental de la rejilla tiene el valor K = 2.7 x 10°m~!. La frecuencia fundamental
es Qg = 1,64Kc, y las frecuencias de las contribuciones anarménicas estan relacionados con
Q4 en concordancia con la teoria [11]: Qo = 1,64(Z2)Kcy Qax = 1,64(22)Kc. El espesor
de la rejilla es d = 55,0K ~!. El pulso difractado tiene duracién 7 = 1,62K ~'¢c!, incide con
angulo € = 3°, y su frecuencia central estd dada por la relacién de Bragg: @ = 2——8.% .

En la figura 3.5a se grafica la eficiencia de difraccién transmitida total (3.12) como funcién
del tiempo de retraso del pulso. Observamos como se distorsiona el espectro al transcurir
el tiempo, cn contraste al espectro periédico mostrado en la figura 3.4a correspondiente

a la rejilla lineal (3.3).

En la figura 3.5b se muestra la transformada de Fourier de la eficiencia de difraccién.
Como en el caso de la rejilla lineal, (igura 3.4b), detectamos la presencia de picos para
las componentes frecuenciales que cumplen la relacién
Q .

wn=nTK , n=1,2,... , (3.57)
con Qi = Q2 = 1,64Kc. De la figura 3.5b, y en el intervalo [0, 15] K¢, se observan dichos
picos claramente distinguibles con excepcién de las componentes correspondientes a n =
11,16, 28. Sin embargo, existe la posibilidad de que la respuesta correspondiente a estas
tres frecuencias esté camuflada por la estructura en el alrededor inmediato.
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Figura 3.5: (a) Eficiencia de difraccién transmitida total 7. como funcién del tiempo de
retraso para una rejilla no lineal (3.53) formada por dos pulsos de excitaciéon de energia
total de 50uJ. Los parametros de la funcién dieléctrica son los de la primera columna de
la tabla 4.2. La constante dieléctrica de fondo es ¢p = 5,4756. La anchura de la rejilla es
d = 55K ! y se consideré K = 2,7 x 10°m~}. Las frecuencias de la rejilla son Qi = 1,64Kc,
Q2x = 1,64(B2)Kc y Qux = 1,64(Z2)Kc. La duracién del pulso es 7 = 1,62K ¢! y el

126
angulo de incidencia es § = 3°. La frecuencia central estd dada por la relacién de Bragg

(2.80). (b) Transformada de Fourier del espectro en (a). (c) Transformada de Fourier de
la eficiencia de difraccidon transmitida correspondiente al orden de difraccién I = —1.
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En contraste a lo observado en el espectro de Fourier para el caso de una rejilla lineal
(figura 3.4b), en el espectro para el caso de la rejilla no lineal (figura 3.5b) se detecta
respuesta para componentes de frecuencia diferentes a los predichos por la relacién (3.57).
Como se puede ver en la figura 3.5b, los demds picos estin ubicados en la cercania de los
predichos por tal férmula. Generalmente, la respuesta es mayor para las frecuencias dadas
por la relacién (3.57).

La funcién dieléctrica (3.53) contiene también términos que varian con las frecuencias Qzx
y Q3. Por lo tanto, se investigé la posibilidad de que algunos de los picos no coincidentes
con la relacién (3.57) pudieran ser predichos por relaciones similares a este; es decir,

Qox

Wik =n 5y o = 1,2,... , (3.58)
w3 = n koK , n=1,2,... . (3.59)
27

Sin embargo, en cl intervalo [0, 15]K¢, se encontraron tan sélo dos picos que satisfacen
la relacién (3.58), wif = 8,420Kc y wif = 8,915Kc, y tres posibles candidatos para la
formula (3.59); wif = 8,385Kc, w3l = 11,978 Kc y w3l = 12,577Kc. El hecho de que
unos cuantos picos para valores elevados de n coincideron con las férmulas (3.58) y (3.59)
pudiera ser una coincidencia accidental pero ciertamente no es una tendencia general.

Como fue discutido en la seccién 2.4, cuando una onda monocromaitica incide con el angulo
de Bragg (2.80) correspondiente al vector de onda de la rejilla estitica, el orden de difrac-
cién transmitido I = —1 es mas ancho que los demds S6rdenes de difraccién propagantes
en el exterior de la rejilla. En el caso de difraccién de un pulso, la situacién resulta mais
compleja debido a que las componentes espectrales diferentes de la frecuencia central evi-
dentemente no cumplen con la relacién de Bragg. Sin embargo, se espera que la mayorparte
de la sefial transmitida acompaiie al orden de difraccién { = —1 cuando la frecuencia central
y el dngulo de incidencia estén relacionados con el vector de onda fundamental de la rejilla
a través de la relacion de Bragg.

Experimentalmente, un detector es situado a cierta distancia de la muestra y en deter-
minada posicién con el motivo de detectar la sefial transmitida. Este detector puede estar
ubicado horizontalmente en paralelo con la superficie de la rejilla, de tal manera que detecte
todos los érdenes transmitidos, o ubicado con determinado angulo con el motivo de detectar
la parte de la seiial transmitida que acompaiia a un orden de difraccién seleccionado.

En nuestro cdlculo numeérico, la parte de la senal transmitida que acompaiia a un deter-
minado orden de difraccién ! seleccionado puede ser calculado por separado utilizando la
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relacién (3.12).

Segun lo arriba mencionado, el orden [ = —1 transmitido nos interesa en particular, y por
lo tanto se graficé en la figura 3.5c el espectro de Fourier de la eficiencia de difraccién
correspondiente a este orden de difraccién como funcién del tiempo de retraso del pulso.

Lo inmediatamente observable es que el espectro correspondiente al orden ! = —1 transmi-
tido (figura 3.5c¢) muestra mas estructura que el espectro correspondiente a la suma de
todos los érdenes de difraccién transmitidos (figura 3.5b), lo cual aumenta la posibilidad
de existencia de picos camuflados.

Investigando primero la presencia de componentes de Fourier segiin la férmula (3.57), obser-
vamos en la figura 3.5c¢ respuesta claramente distinguible en concordancia con esta relacién
salvo para las tres frecuencias wy = 2,089Kc, w3 = 6,789Kc y w3z = 12,011 Kc donde la
respuesta parece ser camuflado por la estructura prominente en la vecindad inmediata. Es
intercsante sefialar quc estas tres frecuencias si estdn indiscutiblemente presentes en el es-

pectro de la figura 3.5b.

En resumen, en el intervalo [0, 15]Kc, los dos espectros (figuras 3.5 b y c¢) juntos han
revelado la presencia de todas las componentes de Fourier predichas por la férmula (3.57).

La coincidencia entre los picos observados en el espectro de Fourier del orden de difraccién
{ = —1 transmitido (figura 3.5c) y las férmulas (3.58) y (3.59) para 2, y Q3% , no es mayor
que para el espectro de Fourier correspondiente a la suma de todos los 6rdenes transmitidos
(figura 3.5b). En cuanto a la relacién (3.58), se observa en la figura 3.5c respuesta
significativa cerca de w?¥ = 0,495Kc¢ y un pico muy pequefio cerca de w3¥ = 0.990Kc
que podrian ser candidatas para el cumplimiento de esta relacién. El dnico otro pico en
el intervalo [0, 15]Kc que pucde ser considerado es el que estd situado en la frecuencia
wii = 8,915Kc. Picos en la figura 3.5c coincidentes con componentes de Fourier dados
por la relacién (3.59) en el intervalo [0, 15]K ¢ son tres; w3X = 3,593K¢c, w3l = 11,978 Kc y

w3 = 12,577Kec.

PULSOS DE EXCITACION DE 110uJ DE ENERGIA

En la figura 3.6a se muestra la eficiencia de difraccién transmitida total (3.12) como fun-
cién del tiempo de retraso para la rejilla no lineal correspondientes al caso de pulsos de
excitaciéon de 110uJ de energia, dados en la segunda columna de la tabla 3.2. Debido
a razones numéricas, para este caso de energia de excitaciéon consideramos una rejilla de
espesor d = 40,0K !, manteniendo los demas parametros con los mismos valores del caso
de los pulsos de excitacién de 50uJ de energia.
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Lo mas notable de la figura 3.6a, es que la contribucién principal gobernada por la fre-
cuencia fundamental €2, resulta ser de aproximadamente un orden de magnitud mas grande
que en la figura 3.5a. Este hecho se debe a que el valor del parimetro :zs?, que determi-
na el peso que tiene el término lineal del coeficiente & (T") (3.42) en la funcién dieléctrica
(8.53), es para este caso de 110uJ de energia de excitacién mas que el doble que en el caso
de 50u.J. Como se puede ver claramente en la tabla 3.2, el desplazamiento en frecuencia
introducido debido a la excitacién anarmoénica es despreciable para ambos casos de energia
de excitacién.

Otra observacion inmediata al comparar la figura 3.6a con la figura 3.5a, es que la dis-
torsion en el tiempo es mas rdpida en el caso de 110uJ de energia de excitacién. Este hecho
s¢ debe a que los términos no-lineales en (3.53), el segundo término en la coeficiente & (T")
(3.42) y los términos &(7") (3.43) y &(T) (3.44), son en el caso de 110uJ de energia de
excitacién casi un orden de magnitud mas grandes que en el caso de 50u.J (ver tabla 3.2).

En la figura 3.6b hemos graficado el espectro de Fourier de la eficiencia de difraccién
transmitida total como funcién del tiempo de retraso(figura 3.6a). Observamos que dicho
espectro muestra tener considerablemente mds estructura que el espectro correspondiente
a pulsos de excitaciéon de 50uJ (figura 3.5b), y la respuesta es también mds grande.
Para bajas frecuencias la respuesta se encuentra situada inmediatamente alrededor de las
componentes de Fourier indicadas por la formula (3.57), pero conforme va aumentando la
frecuencia, sc observa que aparecen cada vez mas picos, que no estin situados necesaria-
mente en la cercania de las componentes de Fourier preduchas por la relacién (3.57).

En el intervalo [0,15]K ¢ encontramos picos distinguibles para 22 de los 28 componentes
de Fourier (3.57). Es de suponer que hay respuesta para los demas 6 componentes (n =
9,12,13, 15,21, 28 (3.57)), pero que estan camufladas por la estructura en el alrededor in-
mediato de estas frecuencias. El hecho de que los picos presentes en la igura 3.5b también
lo estén en la figura 3.6b refuerza esta creencia. En la figura 3.6b aparecen picos ausentes
en figura 3.5b, lo cual es légico debido a que los coeficientes dependientes del tiempo en
la funcién dieléctrica (3.53) son aproximadamente un orden de magnitud mas grandes en
el caso de pulsos de excitacién de 110uJ.

Se detectaron picos claramente distinguibles en la ﬁgura 3.6b en concordancia con la
féormula (3.58) para las frecuencias w?¥ = 0,495Kc, w?¥ = 7,429Kc, wil = 7,925Kc y
w2 = 10, 401K ¢, y en concordancia con la férmula (3.59) para las frecuencias wif =
7,187Kc y wif = 7,786Kc. Se observa en la figura 3.6b también respuesta para las fre-
cuencias wgf‘ = 12,578 Kc y w3} = 13,176 K c en concordancia con (3.59), pero estos picos
no son claramente distinguibles debido a la estructura en su vecindad inmediada.
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Figura 3.6: (a) Eficiencia de difraccién transmitida total 7. como funcién del tiempo de
retraso en el caso de una rejilla espacio-temporal no lineal (3.53) formada por pulsos de
excitacién de energia total de 110uJ. Los valores de los parametros que caracterizan la
funcion dieléctrica son los de la segunda columna de la tabla 4.2. La anchura de la rejilla ees
d = 40K ~!. Todos los dema4s valores son los mismos que en la figura 3.5. (b) Transformada
de Fourier del espectro en (a). (c) Transformada de Fourier de la eficiencia de difraccién
transmitida correspondiente al orden de difraccién { = —1 como funcién del tiempo de

retraso.
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En la figura 3.6c estd graficado el espectro de Fourier de la eficiencia de difraccién cor-
respondiente al orden de difraccién ! = —1 como funcion del tiempo de retraso. La figura
3.6c muestra todavia mas estructura que la figura 3.6b. La posibilidad de existencia
de respuesta camuflada es grande. Se encontré respuesta claramente distinguible en la
figura 3.6c para la mitad de las componentes frecuenciales (3.57), la otra mitad siendo
probablemente camuflados por la estructura prominente en su vecindad. Reportamos la
presencia de picos distinguibles en la figura 3.6c en concordancia con la férmula (3.58)
para las frecuencias w?¥ = 0,495K¢, w?l = 7,925Kc, wii = 8,915Kc, wii = 9,906Kc,

w2¥ = 10,896Kc y w?X = 11,887Kc, y en concordancia con la férmula (3.59) para
las frecuencias w?® = 0,599Kc, wi) = 6,588Kc, wi = 7,187Kc, wif = 7,786Kc y
wi}ff = 8,385Kc. Insistimos que la estructura del espectro en la figura 3.6 c indica que

puede existir respuesta para muchas frecuencias diferentes de las que se observan picos
distinguibles.

3.3.3. Rejilla de difraccién espacio-temporal no lineal: el pulso
incide con el dngulo de Bragg correspondiente al segundo
sobretono del vector de onda fundamental, 2K, de la rejilla

La variante de la técnica de Dispersién Raman Estimulada Impulsiva donde el pulso a
difractar incide con iangulo y frecuencia central relacionados por la relacién de Bragg (2.80)
con un determinado sobretono del vector de onda fundamental de la rejilla es empleado en
los experimentos de Espectroscopia de Sobretonos del vector de Onda.

Segiin las interpretaciones realizadas por Nelson et al [8] - [9], en este caso, el espectro
de Fourier de la eficiencia de difraccién transmitida como funcién del tiempo de retraso
muestra respuesta para las componentes w(nK), 2w(nkK), etc.

En esta subsecciéon tratamos el caso de una rejilla creada por pulsos de excitacién de 50u.J
de energia, y se mucstra en la figura 3.7. El 1inico cambio realizado con respecto a la
situacién graficada en la figura 3.5 es que la frecuencia central del pulso estia dado por
medio de la relacién de Bragg (2.80) correspondiente al segundo sobretono del vector de
onda fundamental de la rejilla; @ = ‘%

En la figura 3.7a estd graficada la eficiencia de difraccién transmitida total como funcién
del tiempo de retraso. Comparado con el espectro en la figura 3.5a, el espectro en la
figura 3.7a aparece cualitativamente distinto. Las diferencias entre minimos y maximos
son aproximadamente las mismas en las dos figuras, pero la variacién dominante en la
figura 3.7a es mas rdapida que la del espectro en la figura 3.5a.
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Figura 3.7: (a) Eficiencia de difraccién transmitida total 7, como funcién del tiempo de
retraso para una rejilla espacio-temporal no lineal (3.53) formada por pulsos de excitacién
de 50.J. El pulso incidente esta centrado en la frecuencia @ dada por la relacién de Bragg
(2.80) correspondiente al segundo sobretono del vector de onda fundamental de la rejilla:
@ = s"ffso). Los demads parametros del sistema tienen los mismos valores que en la figura
3.5. (b) Transformada de Fourier del espectro en (a). (c) Transformada de Fourier de la
eficiencia de difraccién transmitida correspondiente al orden de difraccién { = —2.
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El espectro de Fourier de la eficiencia de difracciéon transmitida esta graficado en la figura
3.7b. Con excepcién de una sola componente Fourier (ws = 3,133Kc), encontramos re-
spuesta para todas las componentes dadas por la relacién (3.57) en el intervalo [0, 15]Kc.

No se encontré respuesta significativa en la figura 3.7b para ninguna de las componentes
de Fourier en concordancia con la relaciéon (3.58), sélo tres picos muy pequefios comn-
parados con los ubicados segin la relacién (3.57) situados en las siguientes frecuencias;
w2 = 1,486 Kc, w = 8,420Kc y wiif = 8,915Kc. Picos pequeiios fueron detectados en
el intervalo [0, 15]K ¢ también para tres componentes frecuenciales en concordancia con la
relacién (3.59); w3 = 11,978Kc, w3 = 12,577Kc y w3k = 13,176 Kec.

Como fue discutido en la seccién 2.4, cuando una onda monocromadtica incide con angulo
y frecuencia relacionados por la relacién de Bragg (2.80) con determinado sobretono n del
vector de onda K de la rejilla estitica (2.1), el orden de difraccién { = —n transmitido se
ensancha. En la figura 3.7c sc muestra el espectro de Fourier de la eficiencia de difraccién
transmitida correspondiente al orden de difraccién | = —2. Emcontramos que muestra tener
mas estructura quc la figura 3.7b, lo cudl implica la posible existencia de respuesta ca-
muflada para las componentes (3.57) con n = 8,9,10, 17,18, 19, 20 para las cuales no hubo
respuesta. Para las componentes de Fourier correspondientes a los demas valores de n en la
férmula (3.57), si se detecté respuesta claramente distinguible en el espectro en la figura
3.7c. Ademaiis, fueron encontrados seis picos distinguibles coincidentes con las componentes
de la f'ormula (3.58); w?¥ = 0,495Kc, wf = 7,429Kc, wil = 7,925Kc, wi¥ = 8,915Kc,
w2 = 9,906 K¢, w3l = 11,887Kc, y seis picos distinguibles coincidentes con componentes
de la férmula (3.59); w}® = 0,599Kc, wi¥ = 4,791Kc, wdf = 7,786Kc, wif = 8,385Kc,
w3k =12,577K¢, w3 =13,176Kc. )

3.3.4. Rejilla de difraccién espacio-temporal no lineal: el pulso
incide con el dngulo de Bragg correspondiente al tercer
sobretono del vector de onda fundamental, 3K, de la rejilla

PULSOS DE EXCITACION DE 50uJ DE ENERGIA

La figura 3.8a muestra la eficiencia de difraccién transmitida como funcién del tiempo
de retraso para de un pulso con angulo de incidencia de # = 3° y cuya frecuencia central
obedece la relacién de Bragg (2.80) con el tercer sobretono del vector de onda fundamental
de la rejilla para el caso de pulsos de excitacién de 50.J de energia. Los valores de los otros
parametros del sistema son los mismos que en la figura 3.5.
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Figura 3.8: (a) Eficiencia de difraccién transmitida total 77, como funcién del tiempo de
retraso para una rejilla espacio-temporal no lineal (3.53) formada por pulsos de excitacién
de 50uJ. El pulso incidente esta centrado en la frecuencia & dada por la relacién de Bragg
(2.80) correspondiente al tercer sobretono del vector de onda fundamental de la rejilla:
@ = é—;‘,{‘%)- Los demds parametros del sistema tienen los mismos valores que en la figura
3.5. (b) Transformada de Fourier del espectro en (a). (¢) Transformada de Fourier de la
eficiencia de difraccién transmitida correspondiente al orden de difraccién I = —3.
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En la figura 3.8b se muecstra el espectro de Fourier de la eficiencia de difracciéon transmi-
tida total. Con excepcién de dos componentes posiblemente camufladas, w;, = 5,744Kcy
woe = 13,578 K c, se observa en el intervalo [0,15]K ¢ respuesta claramente distinguible en
concordancia con la relacién (3.57).

Se detect$ en la figura 3.8b la presencia de una sola componente en concordancia con la
relacién (3.58), wii = 8,915K ¢, y tres componentes en concordancia con la relacién (3.59);
w = 7,786 K c, w3 = 8,385Kc, wiff = 12,578Kc.

Debido a que el pulso incide con dngulo y frecuencia central relacionados por la relacién
de Bragg (2.80) con el tercer sobretono del vector de onda fundamental de la rejilla, se
muestra en la figura 3.8c ¢l espectro de Fourier de la eficiencia de difraccién transmitida
correspondiente al orden de difraccién { = —3.

La tendencia de respuesta en concordancia con la relacién (3.57) persiste, considerando la
posibilidad de respuesta camuflada para las componentes n = 2,12, 13,17, 19, 20, 24, 25, 26
en el intervalo [0, 15]Kc. El espectro en la figura 3.8c mostré respuesta claramente dis-
tinguible para cinco componentes en concordancia con la férmula (3.58); w?¥ = 0,495Kc,
wif = 7,429Kc, w2 = 10,896 K¢, wiK = 11,887Kc, w3l = 12,877Kc, y para dos compo-
nentes en concordancia con la férmula (3.59); wi¥ = 0,599K¢c, w3¥ = 4,791 Kc.

PULSOS DE EXCITACION DE 110xJ DE ENERGIA

En la figura 3.9a vemos la eficiencia de difraccién transmitida total como funcién del
tiempo de retraso del pulso para el caso de pulsos de energia de 110uJ. Comparando con
el caso de 50uJ, figura 3.8a, vemos que en el presente caso, conforme va aumentando el
tiempo de retraso la distorciéon es mayor y la amplitud de la fluctuacién es también mas
significativa.

En la figura 3.9b esti graficado el espectro de Fourier de la eficiencia de difraccién. La
estructura es mas notable en la figura 3.9b que en la figura 3.8b. La tendencia de re-
spuesta en concordancia con la férmula (3.57) persiste, permitiendo la existencia de picos
camuflados para las unicas dos componentes no claramente distinguibles en el intervalo
[0, 15] K¢, las dadas por (3.57) con n = 9, 24.

El espectro en la figura 3.9b muestra respuesta en concordancia con la férmula (3.58)

para tres componentes, w?K = 0,495Kc, w2¥ = 2,476Kc, w2 = 8,915Kc, y respuesta
en concordancia con la férmula (3.59) para cinco componentes w3® = 4,791 Kc, w3¥ =

5,390K ¢, wi = 7,786 Kc, w¥ = 8,385Kc y wil = 11,983 Kc.
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Figura 3.9: (a) Eficiencia de difraccién transmitida total 1y como funcién del tiempo de
retraso en el caso de la rejilla espacio-temporal no lineal (3.53) formada por pulsos de
excitacién de 110uJ El pulso incidente esta centrado en la frecuencia @ dada por la relacién
de Bragg (2.80) correspondiente al tercer sobretono del vector de onda fundamental de la
rejilla: @ = 53—‘1’,‘:2;—‘,) Los demads parametros del sistema tienen los mismos valores que en la
figura 3.5. (b) Transformada de Fourier del espectro en (a).
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3.4. Resumen

La presencia de respuesta para las componentes de Fourier de acuerdo a la relacién (3.57)
fue observada en todos los espectros. En el caso de la rejilla lineal (figura 3.4b), obvia-
mente sélo hay respuesta en la frecuencia fundamental,(3.57), mientras que en los casos de
rejillas no-lineales (figuras 3.5 - 3.9 b y ¢) hay respuestas en los fundamentales Qx, S22k,
Q3 y en sus sobretonos. Es importante sefialar que la existencia iinica de sobretonos de
Qy no indica ninguna no-linealidad, ya que solo nos dice que la seial es periédica; es decir,
lo que se obticne es la serie de Fourier de la senal. Es la presencia de componentes 225,
Qix y de sus sobretonos (y posibles sumas y restas de ellas mismas) (3.57) la indicacién
que los pulsos de excitacién intensos realmente crearon una rejilla no lineal. Esto iltimo
parece estar de acuerdo con los resultados de Nelson et al.[8] - [9].

Por otro lado, segiin Nelson et al [8] - [9], €]l enviar sobre la muestra el pulso de prueba
a difractar con dngulo de incidencia y frecuencia central relacionados por la relacién de
Bragg con determinado sobretono del vector de onda de la rejilla, implicaria la presencia de
respuesta para las componentes frecuenciales correspondientes a este sobretono del vector
de onda en particular. Es decir, deberia haber respuesta en concordancia con la férmula
(3.58) correspondiente al segundo sobretono, y acuerdo concordancia con la férmula (3.59)
correspondiente al tercer sobretono. Nuestros resultados mustran que esto sélo ocurre en
esporddicas frecuencias. Esto nos indica que la hipétesis de Nelson y Brennan no es com-
pletamente conclusiva.

Es posible también que la resolucién de los espectros de Fourier no ha sido lo suficiente-
mente alta como para detectar tales tendencias, ya que la estructura, particularmente en
los espectros correspondientes a la rejilla (3.53) formada por pulsos de excitacion de 110uJ,
indica la posible existencia de respuesta camuflada. La tendencia de presencia de respuesta
en concordancia con la relacién (3.57) fue la dominante para todos los casos tratados.

Hemos de suponer que la presencia de los picos en los espectros de Fourier identificados por
las relaciones (3.57) - (3.59) se deben a sumas y diferencias de las componentes frecuen-
ciales presentes en la funcién dieléctrica (3.53) que modela la rejilla no lineal. Debido a la
formidable complejidad de las amplitudes dependientes del tiempo (3.42) - (3.44) de esta
funcién dieléctrica (3.53), la ubicacién exacta de estos picos por medio de alguna férmula
seria muy dificil de encontrar.

Nuestros espectros nimericamente calculados se basan en la teoria [11]. Es posible que esta
teoria necesite de un ajuste con el fin de adaptarse mejor a los experimentos realizados
por Nelson et al [8] - [9]. Es posible que en dicha teoria los coeficientes que dan peso a los
términos fluctuantes con las frecuencias correspondientes a los sobretonos en el vector de
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onda, Qo5 ¥ Qak, son demasiado pequefos en comparaciéon con los términos fluctuantes
con la frecuencia fundamental €24 o los términos fluctuantes con miiltiplos de la frecuencia
fundamental, 2Q y 3Qs. Esto es, como la férmula (3.57) puede corresponder a la pres-
encia de respuesta a la frecuencia fundamental Q4 y también a la presencia de respuesta
correspondiente a los miiltiplos de la frecuencia fundamental, 2Q y 3k, es dificil discernir
cuales de los términos fluctuantes con cualquiera de estas tres frecuencias en las coeficientes
dependientes del tiempo (3.42) - (3.44) de la rejilla (3.53) son los que dominan.

El peso de los diferentes términos con las frecuencias Qx, 2Qx y 3Nk, asimismo como el
peso de los términos con las frecuencias Qs y 23k, varian con el tiempo de retraso. Por lo
tanto, en los espectros este hecho debe reflejarse en que dichas frecuencias deberian dejar
huellas en forma de respuesta de acuerdo con las férmulas (3.57), (3.58) y (3.59), respecti-
vamente, en diferentes intervalos en frecuencia. Por ejemplo, con respecto a la componente
2k, hallamos que en un intervalo limitado se manifiestan picos en el espectro de acuerdo
a la férmula (3.58) con n = 9,11, 13, 15. De manera similar, sélo se hallaron unos cuantos
picos para el caso de la férmula (3.59). De nuevo, aunque no del todo conclusivo, si podria
indicar una tendencia.

Como era de esperarse, se observa mas estructura y mas respuesta de acuerdo con las férmu-
las (3.58) y (3.59) en los espectros de Fouriercorrespondientes al caso de la rejilla no lineal
(3.53) formada por pulsos de excitacién de 110uJ, que en los espectros correspondientes al
caso de 50uJ. Esto refuerza nuestra opinion de que tal vez no han sido dados con suficiente
peso los términos no-lineales en la funcién dieléctrica que modela la rejilla.




Capitulo 4
DISCUSION Y CONCLUSIONES

En el presente trabajo de investigaciéon se realizé un andlisis riguroso de la difraccién de
ondas clectromagnéticas por rejillas dieléctricas no-disipativas.

La motivacién principial es el entender tedéricamente experimentos en los cuales se utiliza la
técnica de Dispersién Raman Estimulada Impulsiva, que consiste en superponer espacial y
.temporalmente dos pulsos ldaser ultracortos sobre una muestra que posea un modo Raman-
activo; tal superposicion crea una rejilla de difraccién que es sondeada por otro pulso de
baja intensidad. Esta técnica ha sido ampliamente desarrollada por el grupo experimental
de Nelson, [8, 9]. En particular, nuestro interés radica en entender el caso cuando los pulsos
son lo suficientemente intensos que dan lugar a una rejilla de difraccién con contribuciones
anarmodnicas de los modos Raman presentes. El estudio experimental se realizé en cristales
ferroeléctricos de LiTaO3 y LiNbOj; y los modos Raman son polaritones-fonones. La parte
que nos interesa describir es la difraccion del pulso de prucba. Segiin la tcoria de Romero-
Rochin et al. [11], se puede deducir la forma de la funcién dieléctrica del material que se
origina por la interaccién con los pulsos de excitacién.

En breve, suponiendo que la rejilla ha sido ya formada por los pulsos de excitaciéon y que
se puede representar por medio de una funcién dieléctrica ya conocida, nuestro trabajo
consiste en estudiar con detalle la difraccién de un pulso de prueba por tal rejilla.

Como un pulso de radiacién electromagnética puede descomponerse en sus componentes
de Fourier, dividimos el presente trabajo de tesis en por dos partes. El la primera parte re-
alizamos un andlisis detallado de los fenémenos relacionados con la difraccién de una onda
monocromadtica por una rejilla dieléctrica espacialmente modulada y estdtica. La segunda
parte trata ya el problema en si de la difracciéon de un pulso Gaussiano por una rejilla
dieléctrica espacio-temporal en el contexto de los experimentos arriba mencionados. Por
medio de una aproximacién adiabdtica de la evolucién temporal de la rejilla, vdlida porque
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la duracién de los pulsos es muy corta, estudiamos tanto el caso en que la rejilla consiste
de un solo modo Raman, apropiado para intensidades bajas de los pulsos de excitacién,
asi como el caso en que se supone que existen sobretonos de varios modos fundamentales
del cristal; el primer caso nos referimos como una rejilla lineal y el segundo como no lineal.
A continuacién describimos nuestras conclusiones de cada temo de estudio.

4.1. Difraccién de una onda monocromaitica por una
rejilla dieléctrica espacialmente modulada estati-
ca

En esta parte estudiamos ¢l problema de la difraccién de una onda monocromatica in-
cidente con un dngulo arbitrario sobre una placa dieléctrica sinusoidalmente modulada
y ubicada en el vacio. Resolvimos el problema de manera numéricamente exacta para el
caso de polarizacién s y polarizacién p de la onda incidente. Lo mds interesante de este
caso son el fenédmeno de resonancia de modos guiados y el fenémeno de difracciéon de Bragg.

Resolvimos la ecuaciones de Maxwell para este problema. La situaciéon en el interior de
la rejilla dieléctrica es descrita por una suma infinita sobre los eigenmodos propagantes y
evanescentes del material. La situacién en el exterior de la rejilla es la que corresponde a
ondas electromagnéticas en el vacio. Aplicando las condiciones de frontera, encontramos
las expresiones completas para los campos eléctricos y magnéticos en todas las regiones del
espacio para este problema. Debido a la modulacién en la direccién z, todos los campos
estan acoplados entre si, y las senales reflejadas y transmitidas por la estructura diecléctri-
ca aparccen distribuidas entre diferentes 6rdenes de difraccién, tanto propagantes como
evanescentes también. Las cantidades mesurables y que pueden ser calculadas son las efi-
ciencias de difraccién, tanto transmitida como reflejada.

Encontramos que cuando el niimero de modos propagantes en el interior de la rejilla es
mayor que el nimero de 6rdenes de difraccién propagantes en el exterior, aparece el lla-
mado fenémeno de resonancia de modos guiados. De manera sencilla, estos pueden verse
como modos propagantes en el material que quedan “atrapados” debido a la falta de su
contraparte en el exterior.

El fenémeno de resonancia de modos guiados es mds ilustrativamente visualizado graficando
la eficiencia de difraccién como funcién de la frecuencia de la onda monocromatica incidente.
Para algunos combinaciones de los valores de los demas parametros del sistema, picos, la
mayoria que vann desde transmisiéon total a reflexion total en intervalos muy pequeiios,
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fueron observados en los espectros. Pudimos explicar la presencia de esta resonancias, cal-
culando la relacién de dispersién de la rejilla dieléctrica considerdindola aisladamente, como
una guia de ondas con modulacién, en ausencia de campo incidente.

La relacién de dispersién da informacién sobre la propagacién de los eigenmodos en una es-
tructura dieléctrica. Como se menciond, es fundamental para la comprensién del fenémeno
de resonancia con los modos guiados el tener claro el concepto de distincién entre eigen-
modos propagantes y evanescentes y entre érdenes de difraccién propagantes y evanescentes.

El sistema no es una guia de ondas en el sentido estricto de la palabra. La modulacién en
la direccién z implica acoplamiento entre los campos, y por lo tanto, los modos son escap-
atorios. Hallamos que el tiempo de vida media de dichos modos disminuye al aurmentar la

modulacién.

En el caso de baja modulacién de la rejilla, comprobamos que las ramas de la relacién de
dispersién calculada de manera numéricamente exacta estin perfectamente estimadas por
las calculadas despreciando la modulacién de la rejilla, al considerarla como una guia de
ondas convencional, con excepcién a las orillas de las zonas de Brillouin donde las ramas
calculadas con la teoria exacta se abren en brechas. Sin embargo, no debemos perder de
vista que es la modulacién la que permite la excitacién de los modos guiados en la estruc-
tura.

Podemos considerar a la eficiencia de difraccién también como funcién de la anchura de la
rejilla, manteniendo los pariametros que caracterizan sus propiedades dieléctricas y las que
caracterizan la onda monocromadtica incidente a valores fijos. Es esta otra forma muy ilus-
trativa de visualizar el fendmeno de resonancia de modos guiados de tal manera que puede
ser comprendido con facilidad, ya que variando la anchura manteniendo fijos los demads
parametros, tenemos una situacién para la cudl podemos conocer el nimero de eigenmodos
propagantes en la rejilla y el nimero de 6rdenes de difracciéon propagantes en su exteri-
or. Es decir, podemos fijar los parametros del sistema a valores tales que corresponden a
una situacién de por ejemplo dos eigenmodos propagantes en la rejilla y un sélo orden de
difraccién propagante en su exterior.

Los picos de resonancia en los espectros de la eficiencia de difraccién como funcién de la
anchura estdn ubicados para los valores en los cuales los campos correspondientes al modo
guiado suman en. fase, y por lo tanto estin periédicamente espaciados entre si, en el caso
cuando la modulacién de la rejilla es baja. La férmula que da las posiciones de estos picos
fue obtenida calculando la diferencia total de fase que adquiere un frente de onda del eigen-
modo guiado al haber propagado ida y vuelta de la pared opuesta al inicial, y igualdndola
con la fase para la cuil los campos suman en fase.
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Hemos realizado un anilisis del efecto que tiene sobre los picos de resonancia en los es-
pectros como funcién de la frecuencia de la onda monocromadtica incidente, el aumentar la
modulacién de la rejilla mantenido fija la constante dieléctrica del fondo. Efectivamente, al
aumentar la modulacién, las resonancias se ensanchan y se desplazan de las posiciones que
ocupan en el limite de modulacién muy baja. Observamos que esta tendencia aumenta al
aumentar ¢l espesor de la rejilla.

El otro fenémeno interesante es el de picos de Bragg, que es totalmente independiente del
de la resonancia de los modos guiados. Es un fenémeno que se presenta en estructuras
periédicas en forma de respuesta ensanchada cuando el vector de onda k y el angulo de
incidencia @ estan relacionados con un multiplo n del vector de onda de la rejilla por la
relacién de Bragg: 2k sinf,, = nK.

Considerando la eficiencia de difraccién transmitida correspondiente a cada orden de difrac-
cién por separado, como funcién del dngulo de incidencia a frecuencia fija, observamos re-
spuesta para el dngulo dado por la relacién de Bragg correspondiente a esta frecuencia en el
orden de difraccién transmitido con I = —n para rejillas de espesor grueso (d > 10,0K~1).
Es decir, la eficiencia de difraccién transmitida correspondiente al orden de difracciéon
! = —1 muestra respuesta ensanchada para el primer dngulo de Bragg (2ksiné, = K),
la eficiencia de difraccién transmitida correspondiente al orden de difraccién [ = —2 mues-
tra respuesta ensanchada para el segundo dngulo de Bragg (2k sin @, = 2K'), etcétera. Esta
tendencia se debe a que, en esas situaciones, el orden de difraccién correspondiente se trans-
mite exactamente en la misma direccién que la onda incidente.

Observamos que el fenémeno de picos de Bragg se presenta en rejillas de cierto espesor. Sin
embargo, picos tipo Fabrey-Perot también presentes en los espectros pueden, para algunas
combinaciones de los valores de los parametros del sistema, exceder en tamaiio a los picos
de Bragg camufiindolos por completo.

4.2. Difracciéon de un pulso Gaussiano por una rejilla
espacio-temporal
En la segunda parte del presente trabajo de investigacién, hemos estudiado el problema

de la difraccién de un pulso Gaussiano por una rejilla dieléctrica no-disipativa espacio-
temporal.
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La geomectria del problema de difraccién de un paquete de ondas por la rejilla espacio-
temporal es la misma que en el caso de difraccién de una onda monocromatica por la rejilla
espacialmente modulada estitica. Por lo tanto, las herramientas de cémputo requeridas
para resolver de manera numéricamente rigurosa este problema dependiente del tiempo,
con la onda incidente siendo un pulso, son extendidas de las herramientas aplicables para
el caso de la difraccién de ondas monocromadticas por la rejilla estdtica.

Para el andlisis de difraccién de un pulso, consideramos solo el caso de polarizacién s de los
campos electromagnéticos que es el caso para el cual las ecuaciones diferenciales acopladas
a resolver son las mds sencillas, ya que la polarizacién no es lo importante para el en-
tendimiento de este problema; el tiempo de computo requerido si lo es.

La situacién experimental de Dispersiéon Raman Estimulada Impulsiva es tal que la evolu-
cién temporal de la rejilla espacio-temporal, formada por los fonones-polaritones contrapro-
pagantes en el cristal, es lenta en comparacién con el tiempo que tarda en atravesar la rejilla
el pulso de prueba. Por lo tanto, la dependencia temporal en nuestro modelo de la rejilla
espacio-temporal pudo ser introducida por medio de una aproximnacién adiabatica.

Primero consideramos el caso de difraccién del pulso por una rejilla espacio-temporal lin-
eal como caso de referencia, y luego ¢l caso de difraccién por una rejilla espacio-temporal
no-lincal basindonos en la teoria previamente desarrollada por Romero-Rochin en colabo-
racién con el grupo experimental de Nelson [11]. Calculamos e interpretamos los espectros
de difraccién que resultan cuando un pulso Gaussiano es difractado por la rejilla espacio-
temporal no-lincal modelada por la funcién dieléctrica en [11]. -

Las cantidades mesurables a calcular son, como en el caso de difraccién de una onda
monocromadtica por la rejilla estatica, la eficiencia de difraccién reflejada y transmitida
por la rejilla. En este caso, debido a que la sefal incidente es ahora un pulso, tenemos que
integrar sobre un tiempo tan largo que todas los componentes frecuenciales de los paquetes
de ondas queden incluidas.

Para sondear los sobretonos en frecuencia, en los experimentos de Dispersién Raman Es-
timulada Impulsiva realizados por Brennan y Nelson [8]-[9], el pulso de prueba incide con
dngulo y frecuencia central relacionados por la condicién de Bragg con el vector de onda
fundamental de la rejilla no-lineal. Anilogamente para los sobretonos del vector de onda
fundamental de la rejilla. Por ejemplo, si se quiere probar para el segundo sobretono del
vector de onda fundamental de la rejilla, el pulso de prueba es enviado sobre la muestra
con angulo de incidencia y frecuencia central relacionados por la relacién de Bragg con el
vector de onda del segundo sobretono del vector de onda fundamental de la rejilla.

TESIS CCN
FALLA DE ORIGEN




96

Como en el caso de la difraccién de ondas monocromaticas, se puede calcular la eficiencia
de difraccién que corresponde a la parte del paquete de onda difractado que acompana a
un determinado orden de difraccién propagante. Si escogemos los valores de los pardametros
del sistema de tal manera que se cumpla la relacién de Bragg 22 sinf,, = nK, se espera
que el orden de difraccién ! = —n ocupe una situacién privilegiada respecto al de los demas
6rdenes. Por lo tanto, calculamos no sélo la eficiencia de difraccién transmitida total como
funcién del tiempo de retraso del pulso sino también la eficiencia de difraccién transmitida
correspondiente al orden de difraccién seleccionado por la relacién de Bragg del vector de
onda en cuestién.

La informacién sobre las componentes frecuenciales presentes en la rejilla espacio-temporal
la dan los espectros de Fourier de la eficiencia de difraccién.

Hemos tratado dos casos de rejillas no-lincales correspondientes a la energia total que llevan
los pulsos de excitacién en los experimentos de Dispersién Raman Estimulada Impulsiva,
50uJ y 110uJ, y que son los dos casos para los cuidles Romero-Rochin et al. [11] presentaron
modelos para la funcién dieléctrica que modela la rejilla. Para estos dos casos de energia
de excitacion, analizamos la difraccién para sobretonos en frecuencia y para el segundo y
el tercer sobretono en el vector de onda fundamental de la rejilla no-lineal.

Segin Nelson ct al. [8] - [9], el hecho de que el espectro de Fourier de la cficiencia de difrac-
cién transmitida como funcién del tiempo de retraso muestra respuesta para la frecuencia
fundamental Qk de la rejilla formada por pulsos de alta energia, de acuerdo la férmula
n%fﬁ con valores de entero 1 de 1 a 9, es una indicaciéon de la no-lincalidad de la rejilla.
Nuestro calculo, sin embargo, revela que para el caso de la rejilla lineal también se encuen-
tra respuesta para dichos sobretonos.

Encontramos que la diferencia entre los espectros de Fourier de las eficiencia de difraccién
transmitidas, es que para el caso lineal sélo se encuentra respuesta para las componentes
dadas por la férmula n%{i, mientras que en el caso no-lineal también se observa respuesta
para otras componentes frecuenciales aparte de los predichas por esta férmula.

Segiin Nelson et al {8] - [9], cuando el pulso de prueba incide con ingulo de incidencia
y frecuencia central relacionados por la férmula de Bragg con determinado sobretono del
vector de onda fundamental de la rejilla, el espectro de Fourier de la eficiencia de difraccién
muestra respuesta en concordancia con la férmula mﬂ:“- con ,, x siendo la frecuencia cor-
respondiente al sobretono del vector de onda en cuestién. Esta variante experimental es la
llamada Espectroscopia de los Sobretonos del Vector de Onda. Mas concretamente, Nelson
y Brennan presentan el espectro de Fourier para el quinto sobretono, n = 5, m = 1,2, .... 5.
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En base a la teoria de Romero-Rochin et al. [11}, que da los valores de las frecuencias
correspondientes al segundo y al tercer sobretono del vector de onda fundamental de la
rejilla, calculamos los espectros de la eficiencia de difraccién para angulos de incidencia y
frecuencias centrales relacionados por la férmula de Bragg con el segundo y con el tercer
sobretono del vector de onda fundamental de la rejilla.

En nuestro cilculos hallamos que la seiial difractada, como funcién del tiempo de retra-
so,tanto para incidencia en el fundamental como en los sobretonos, estid compuesta en su
mayoria por componentes de Fourier que obedecen la relacién n%‘f—, es decir, que son so-
bretonos del vector de onda fundamental, y sélo esporddicamente hallamos contribuciones
de los sobretonos mﬂgb'-, con n = 1,2,.... Aunque esto contrasta con las aseveraciones de
Nelson y Brennan mencionadas arriba, ciertamente no es conclusivo.

Como nuestros resultados numéricos dependen de la teoria [11] que conduce a las expre-
siones para la funcién dieléctrica empleada para modelar la rejilla no-lineal, es posible que
el hecho de que no veamos respuesta en concordancia con lo medido experimentalmente sc
deba a que los términos no-lineales en la funcién dieléctrica no han recibido suficiente peso
en la teoria [11].

Lo que si queda claro es que la sola presencia de sobretonos del vector de onda fundamental
no es suficiente para afirmar que la rejilla contiene contribuciones anarménicas de los modos
Raman correspondientes; esto bien puede explicarse con el hecho de que existe periodicidad
en la sefial y que, por lo tanto, su descomposicion espectral contenga solo sobretonos del
fundamental. Aunque no hallamos un acuerdo bueno con los experimentos, si podemos
afirmar que la presencia de sobretonos (y sumas y restas de ellos) de componentes Qag,
Q3 , etcétera, son resultado de excitacién andrmonica en el cristal y que esta se debe a la
alta energia de los pulsos de excitacién. Esta afirmacién se basa en el acuerdo con la teoria
de Romero-Rochin et al. [11] que predice tales excitaciones s6lo cuando se han incluido las
anarmonicidades del modo ferroeléctrico.

Como una conclusién final creemos que las herramientas aqui desarrolladas para el andlisis
de la difraccién de pulso junto con la teoria de la formacién de la rejilla, abren la posibilidad
de realizar andlisis mads precisos de los experimentos de Dispersién Raman Estimulada
Impulsiva.
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Apéndice A

Deduccién de la eficiencia de
difraccion

El vector de Poynting § = &E" x H* mide el flujo de energia electromagnética en un
sistema. Podemos calcular la energia que entra y sale de un volumen que encierra a la
rejilla de difraccién modelada por una placa dieléctrica infinita en el plano £ — z y limitada
a la anchura d en la direccién y, como consecuencia de una senal electromagnética incidente.
Debido a que la rejilla es infinita en el plano = — z, el flujo de energia que sale y entra de ella
esta relacionado exclusivamente con la componente y del vector de Poynting. En el caso de
polarizacién s de los campos, E = 2F, y con u = 1, el vector de Poynting expresado en
términos de los campos toma la forma

& c ) - -~
S = é}‘(—EByI -+ E'Bzy) . (A.l)

A.1l. Difracciéon de una onda monocromaitica por una
rejilla estatica

En el caso de polarizacién -s de los campos, la componente ¥y del vector de Poynting (A.1)
es

< -
Sy = S—ﬂ_E.B: . (A.2)

La eficiencia de difraccién reflejada —) (transmitida 7)) por la rejilla espacialmente

periédica modelada por la funcién dieléctrica e(z) = €o+€; cos(Kz) (2.1) estd definida como

la razén entre la componente y del vector de Poynting reflejado (transmitido), promediado
2w

sobre un periodo "’7” y sobre una longitud de onda de la rejilla A = 2% en la direccién z, y
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la componente y del vector de Poynting incidente,
§v(i)
ne =| —g—

La expresion para la componente y del vector de Poynting incidente se obtiene sustituyendo
en (A.2) las expresiones para el campo eléctrico incidente,

E“ — Eoei“?‘ sinﬂzei%’ cos aye—wt (A.4)

. (A.3)

y la componente = del campo magnético correspondiente,

B.; = cosOEyetc sin0zgic cosfyp—wt (A.5)
Obtenemos, c
Syi = 8 €os 0EZ . (A.6)

La expresién para la componente y del vector de Poynting reflejado Sy(_)(z, vy, t) se obtiene
sustituyendo en (A.2) la expresién para el campo eléctrico reflejado,

E, ) =D Ri(w)ef(=in0+iK) =iy r— ¢ sin0+IK)?y o —iwe (A7)
T

y para la componente £ del campo magnético correspondiente,

B._y=— Z R;(w)\/l — (sin@ + lfK)gei(%’ gins+1k)e-i,/§,—’ —(% 8in 0-+1K)2y —iwt (A.8)
[

Se obtiene
Sy (@ v, t) = —g& Yo Ri(W)R; (W)
’
V1~ (5in0 + U 5 K)2ei 2 oino+-02%)s
w
e—i(‘/ wF (2 sin 0+1K)7 — [ w2 — (L sino+t’ P (w3t , (A.9)

donde los indices ! y I’ se refieren a los 6rdenes de difraccién propagantes en el exterior de
la rejilla (2.1).

Promediando la componente y del vector de Poynting reflejado (A.9) sobre un periodo %"'-
obtenemos la expresién

Syyz,y) = — & v Ri(w)R} (w)y/1 — (sin8 + I' 5 K)?
ei(,_,')%,e—s(\/g}—(fsina+:K)=—\/-5:—(’:;'aino-H'K)’)v i (A.10)
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Promediando ahora sobre una longitud de onda de la rejilla A = 27", debido a que la funcién
dieléctrica es periédica en esa direccién, i.e. e(z + A) = e(x), obtenemos

By = - ZR,(w)R,‘(w)\/l — (sin0+ 1K) . (A.11)
i

La eficiencia de difraccién reflejada 7_y se obtiene dividiendo la expresién (A.11) entre la
expresién (A.6) de acuerdo a la férmula (A.3):

Ty (@) = ﬁ ZR,(w)R{(w) 1—(sin@+1SK)2 . (A.12)

La deduccién de la eficiencia de difraccién transmitida 7(,.), se obtiene de manera ansloga
usando ahora los campos transmitidos. Obtenemos:

c
@) = Frossg SCT(W)T @)1= (sin@ + 12K (A.13)
Vemos claramente de las expresiones (A.12) y (A.13) que la eficiencia de difraccién cor-
respondiente a cada orden de difraccién ! propagante puede ser calculada por separado,
dando lugar a las expresiones (2.38) y (2.39) que obedecen las relaciénes n_y = >, m—) ¥
M+) = P_;h(+), cuya suma es 1 (2.40), lo cual refleja el hecho de que la energia total de
este sistema no-disipativo se conserva.

Las expresiones (A.12) y (A.13) fueron deducidas para el caso de polarizacién s de los
campos. Para el caso de polarizacién p el vector de Poynting es ahora

£
87

¥, por lo tanto, necesitamos las expresiones para el campo magnético y las componentes T
de los campos cléctricos. El resto sigue de manera andloga al caso de polarizacién s.

S = —E.B'§ , (A.14)

A.2. Difraccién de un pulso por una rejilla espacio-

temporal
En el caso de difraccién de un pulso por una rejilla espacio-temporal, se calcula la eficiencia

de difraccién reflejada y transmitida como funcién del tiempo de retraso 7" del pulso. La
eficiencia de difraccién transmitida 75* (reflejada 7”*') ests definida como la razén entre la

TESIS CON
FALLA DE ORIGEN




102

componente y del vector de Poynting transmitido (reflejado), integrado sobre un tiempo ¢
infinito en comparacién de la duracién del pulso y promediado sobre una longitud de onda
A de la rcjilla, y la componente y del vector de Poynting incidente también integrado sobre
—oo <t < +oo.

En el caso de polarizacién s, la componente y del vector de Poynting esta dada en (A.2). La
expresién para la componente y del vector de Poynting incidente se obtiene sustituyvendo
en (A.1) la expresion para el campo eléctrico

_, E, cosoy _(e—minf._coseyy
Ei(z,y,t) = 3—-2.e e T Al5
(z,y,0) SV~ ( )

y la componente = del campo magnético correspondiente

—gin® . __cosf 42
cosae_“z’(‘“":. colsy) _ L e v) . (.-\.16)

E
Bl':(my Y, t) = \/20—7'_
Obtenemos,
—(e—2in6 ,_song 32
(—8in@y_cong,,)

2
”“'(z y,t) = cEo cos fe - . (A.17)

1672
Al integrar la expresién (A.17) sobre un tiempo largo en comparacion de la duracién = del
pulso, —oo < t < +00, la componente y del vector de Poynting incidente toma la forma

cEZ cos 6T

1673
La expresién para la componente y del vector de Poynting reflejado S{"‘;y(z, Yy, t) se obtiene
sustituyendo en (A.2) la expresién para el campo eléctrico reflejado,

E( Wy, t) = é_/ dw § :R‘(w)el("’sln8+lK)z N - —(% 8inO+IK)2y , —iwst (A.19)

Srut — (A.18)

y la expresién para la componente x del campo magnético reflejado,

oo
Bo(_y(z,y,t) = _L dw Z R,(w)\/l — (sin® + I—K)2e'( sma+lk):e—i,/f,-’- 2 sin0+IK)2y — it

2
(A.20)
Se obtiene
S’"‘)y(.’l:,y,t) = (8*)(2’)(2‘)"""00(1(02, R‘(w)
% 90 0+1K)2 o~/ T —(F n o+ Ky g—iwe [+e0 g

! ’ ’ ’ ! . 0 i “‘”_ !l— i ’ L
S Ri(w) /1 — (sin 0 + I 5 K)2e i sino+t KzlV '@ —Cosimo i Ky w'e (A.21)
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Integrando sobre —oco < t < +o00, obtenemos
S (@ y) = 155 J1X dw T,y Ri(w) R (w)/T— (5in0 + T £K)?

e'.(‘_,')K:e—i(‘/fr—(% sin O-+1K)2—/ ’{}"(% 8in 8+’ K)2)y N (A.22)

Promediando S( )y(z, y) sobre un periodo A, llegamos a la expresién deseada,

ul —C +oo . c
Sy = T6n? /_m dw;R,(w)R,‘(w)\/l — (sinf +I-K)? . (A.23)

La expresién para la componente y del vector de Poynting transmitido integrado sobre el
. . . . =pul
tiempo —oco < t < +o00 y promediado sobre una longitud de onda A de la rejilla, S?_,_)y,

se obtiene de manera perfectamente andloga partidiendo de las expresiones para el campo
eléctrico transmitido (3.8) y la componente x del campo magnético transmitido (3.10):

=pul c +oo . . c
u ﬁf_w du;T,(w)T, (w)\/l — (sing+1SK)? . (A.24)

Las expresiones para la eficiencia de difraccién reflejada (3.11) y transmitida (3.12) en
el caso cuando un pulso Gaussiano de polarizacién s se difracta por una rejilla espacio-
temporal en su estado de evolucién temporal correspondiente al instante T, son obtenidos
al dividir las expresiones (A.23) y (A.24), respectivamente, entre la expresién (A.18).
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Apéndice B

E1l sistema de 4n ecuaciones con 4n
incognitas Ax = b escrito

explicitamente.

B.1. Polarizacion s

En el caso de polarizacién s, el sistema de ecuaciones simultineas a resolver (2.32)-(2.35)
con e! fin de encontrar las amplitudes de reflexién R; y de transmisién 7; requeridos para
calcular la eficiencia de difraccién se escriben en forma de una ecuacién matricial AX = &
donde la matriz A de dimensién 4n e¢s cuadrdtica. Para poder visualizar de manera explicita
la matriz A, escribimos las 2n primeras columnas, A(in)(2n), ¥ las 2n iltimas columnas,
A (3n)(4n) , Por separado. Las 2n primeras columnas de A son

11 T z12

=2 za1 =23

Tnl Tod
zigetdny zyge—rdu zymetdna
za1e%9%1 Tare—id=1 zggeidnz

Ty
T bt
szarmaetdny

Tin
*2n

Znn
rinetdnn
Zimetdan

Trneden
Timn
Tamn

Trmrn
Zimuncidtn
Temneidan

Tanraciden

(B.1)
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donde la raiz cuadrada de los eigenvalores, x;, = /Ap, y las componentes de los eigenvec-
tores Iy, conp=1,---,ny g =1,---,n se obtienen al diagonalizar la matriz (2.16).

Las 2n dltimas columnas de A son

A(an)(dn) = (B2)
-1 o o o g' S
-1 o o
o o -1 o o o
° ° ° ety ° o
o o [ o —eth—ond o
o o o ° e —atryd
. . : : : ’
keiy O ° 0 ° o
o koy o o o o
o K1y o o o
o o -k_.,,g“‘—hﬂ‘ ° °
o o o cee e o —koyettoud °
o o o o —kggeftivd
L --- : : : E : : : —
donde ki = /¥ — (¥ sin @ + LK)? (2.21) son las componentes y de los vectores de onda de

los 6rdenes de difraccién propagantes y evanescentes en el exterior de la rejilla. El vector £
contiene las incégnitas,

Z =< C14,C15,C23,°**,Cray- -+, Ry, Ro, By - -+, -, Ty, To, T,y - - - >, (B'3)

donde Cp,, Cp, con p = 1,---,n son las 2n constantes de integracién y R; y 7; son las
amplitudes de reflexién y transmisién, respectivamente. El vector b conticne las fuentes y
estd dado por

b=<0,---,0,b341 = Ep,0,--+,0,bonrp41 =

‘-"c-cosoEo,o,---,o> , (B.4)

cuando 7 es un niimero entero par.

Para calcular la relacién de dispersién exacta de la rejilla (2.1), el sistema de 4n ecuaciones
simultdneas a resolver toma la forma A’ = 0, y la solucién w = w(k;) se obtiene resolvien-
do numéricamente la ecuacién det(A') = 0 con la matriz A’ dada por (B.2) y (B.3) pero

realizada la sustitucién k;, — ik, (2.70) con ki, = v/ (ks — LK)2 — ‘;—’; en (2.69).
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B.2. Polarizacion p

En el caso de polarizacién p, las ecuaciones simultdneas a resolver para encontrar las ampli-
tudes de reflexién RF y de transmisién T;F requeridos para calcular la eficiencia de difraccién
reflejada 7, (2.38) y transmitida 7. (2.39) son las (2.65) - (2.68), que de la misma manera
como en el caso de polarizacién s, pueden ser escritos en forma de una ecuacién matricial
APT = bF. Para poder visualizar la matriz AF, la separamos en sus 2n primeras columnas,
A (1n)(2n), ¥ €N sus 2n dltimas columnas, AP (3,)4n). Las 2n primeras columnas en este caso
de polarizacidn p, A(1n)(2n), €stdn relacionadas con los eigenmodos de la rejilla de la misma
manera como para ¢l caso de polarizacién -s (B.2), con las raiz cuadrada de los eigenval-
ores, Kp, y las componentes de los eigenvectores, ,,, obtenidos al diagonalizar la matriz
MPFP = M_'Mpg (2.49) de dimensién n, con M dado en (2.50) y Mp en (2.51).

Las 2n tdltimas columnas de AF¥ 3,) y AF(,,,, son

P —_
AF@ny = (B.5)
1 o o o ° Ll
o —1 o o o
o o -1 o o
o o ) -1 o
o o o o -1
: o o o o o -l
. o o o o o
. o o o a a
o o o o o
o o o o o
N 1

cok—_a, Rkiy .0 o o
k_a2, cok_1y ko o o
Fkory  cokoy  Pkiy O
° .0 Hhoy eokry Fhay, .-
o o o Sk ecokay
o o o o o
o o o o o
o o o o o .
o o o o o

o o o o o . J
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P
AV ) = (B.6)
( P o ) ° 0 o
.- o o o o o
. o o o o a-
.e o o o o o
- o o o ‘0. o
- —eth—avd o ° 0., o
. o ety ° ‘o e
o o _g‘ho" o - O-
o o ] —etPrvd o
° ° ° o etbaud
o ° o o o
o o o o o
o o o o o
o o Q. o o
o o o o o
[ L UL P | S L o : [} o
— Yk ayeth—and —cok_3pet—1vd — 238 ko, ctroyd ° o
H —Ala_ 1y et =1u®  lokopettOvd Sk, etRivd o
[ [ — Sl koyet 0rd _cokiye’tivd  —Slig,eftand
o ) ] — Sk kyyetMivd  —gkay,etavd

con ki,’s dados en (2.21), el vector £ en (B.3) y el vector 5P que contiene las

fuentes

b =< Q,---,0, bzz!..*.] = Bo, 0,---,0, b2n+!2! = %61%005030,

bont a1 = Le0cos0Bo,boniny2 = 2612 c0s0By,0,---,0 > (B.8)

en el caso de n un entero par.
La relacién de dispersiéon w = w(k;) se obtiene al sustituir k;, por ik;v, con k;, dado en
(2.69), en la matriz AP, y det(AF) = 0 da la solucién numéricamente exacta.

EN
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Apéndice C

Deduccion de la relacion de
dispersion en el limite ¢; — O.

C.1. Polarizacion s

La relacién de dispersién vilida en el limmite €, — O, se obtiene tratando por separado cada
modo guiado escapatorio en la rejilla (2.1) como si estuviera viajando en una guia de ondas
convencional. En el caso de polarizacién s, el campo eléctrico esta dirigido a lo largo del
eje z, y cn las tres regiones del espacio toma la forma:

Elz(xv Y, Z) = ZR’ei(k,+lK)zcikrye—iwt > y< 0 ’ (C'l)
]
Ea(z,y,2) = E ke HET (O RV 4 Che™™™i¥)e~ ™t | O0<y<d , (C.2)
]
Es(z,y,2) = D Tie'ketiizg=iklygive 4 5 g | (C.3)
1

Las expresiones para la componente z del campo magnético en las mismas tres regiones

son:
Bi.(z,y,2) = —ii E R,kf’e“"’*"()’e"‘r“e_“”‘ , y~<0 |, (C.4)
1

B2z (z,y,2) = iZ 3, wfefk=0=

(Cue™tv — Chpe—islv)eitle-iwt | 0<y<d , (C.35)
Bas(z,y,2) = i= 3 Tikfe'k=ttimg—iklygmivt | 4 > g (C.6)
i
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En las expresiones (C.1) - (C.6), k¥ estd dado en (2.69)

2
kY = \f(k + 1K) = 55, (c.7n

w?
=
Aplicando las condiciones a la frontera (2.28) - (2.31) a los campos (C.1) - (C.6), se obtiene
un sistema homogéneo de cuatro ecuaciones con cuatro incégnitas, que se puede escribir en
forma de una ecuacién matricial A 44T = 0, con la matriz A 4,4 dado por

y &} en (2.18),

€0 — (k= +IK)2 . (C.8)

v —
Ky =

1 (o] -1 —1
A 0 e—-k,"d _ein}’d _e—in}’d (C 9)
Ax4 — 21y Y Y N
—iky 0 ) s .
0 ikje— k4 —kYeirid k¥e—inid

y el vector ¥ =< R;, B;,Cy,Co >. El sistema de ecuaciones tiene solucion sélo cuando
det(A4X4) = 0,

KYRY tan®(3rYd) + (Y2 — KY®) tan(Zr¥d) — k{wl =0 . (C.10)

Vemos que la ecuacién (C.10) tiene una forma cuadritica, donde z = tan(3x}d), A = k}x},
B= (x> —k¥?)y C = —k¥x?, y como

Az + Bz +C = 0=z = 2%(—3 + vBT—4AC) , (C.11)

obtenemos las soluciones (2.74) para la relacién de dispersion w = w(k;) vdlida en el limite
€1 — 0 en el caso de polarizacion s.

Si tomamos la solucién de (2.74) para un entero ! impar, tan(ixfd) = —17:1‘—I’ es fdcil
ty

demostrar que es la misma expresién que habitualmente figura en la literatura,-

2r | by |
tan(k¥d) = ——%——. C.12
(kfd) = e (c.12)
Véamos. Si escribimos @ = k;d, entonces la parte impar de la relacién (2.74) se puede
escribir 1
Ky
tan — 0 = ——— | C.13
2 I kly | ( )
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que es lo mismo que

Y
sin 30 Ky
. — —_ C.14
cos 16 l ky | 7 ( )
donde 1 w
sin=0 = ————_ | C.15)
2 &2+ | ky |? >(
Yy

cos o = S L . (C.16)

Usando ahora,

sin @ = 2sin %Bcos %0, (C.17)
21 L, 1
cos @ = cos 50 — sin 50 R (C.18)

y sustituyendo las expresiones (C.15) y (C.16) en las relaciones (C.17) y (C.18), obtenemos
la expresién

2k | Ky |
tan(k{d):ﬁ% . (C.19)
3

C.2. Polarizaciéon p

La deduccién de la relacién de dispersion w = w(kz) vdlida en el limite €; — O en el caso de
polarizacion p, (2.75), es completamente andloga. Las expresiones para el campo magnético,
dirigido a lo largo del eje z para esta polarizacién, toman las siguientes formas en las tres
regiones del espacio:

Bi:(z,y,2) = D Rietk=tHOzeillvg=ivt |y <0 (C-20)
7
By (z,y,2) = Zei("‘*“K)’(Cl,e‘“ry + Cue V)t | p<y<d |, (C.21)
7
Bs_-_(:l:, v, Z) — E :nei(k¢+lK)ze—ikrye——l‘ut , y> d . (C-22)
1

Las expresiones para la componente  del campo magnético en las mismas regiones, son
las siguientes:

Er(z,y,2) = if ST RikFeihetiRIzgiktvg—ict |y g (C.23)
1
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Baa(m,y, 2) = — 55 Xy afeibettio ~
(Cue""r” —_— Cg,e—""yi’)e"‘re““‘ , O<y< d , (C.24)
B (z,y,2) = —i£ E ﬂk}’e‘("’*"x)’e_i"r”e_‘“" , y>d . (C.25)
1

La expresion para k} ecstd dada en (C.7) y la expresion para Y en (C.8).

Las condiciones a la frontera (2.61) - (2.64) son aplicadas a los campos (C.20) - (C.25), y
la matriz de dimensién 4 x 4, cuyo determinante tiene que ser igual a cero para que haya
solucion, estd dada por la expresion

1 0 —1 -1
AP _ o e——k,"d _eis}'d _e—inrd c.26
ax4 T | —degky (v} —Ky 4 : (C-26)
0 i€okfe—kld _g¥einld gVe—intd

Como consecuencia de que el determinante de la matriz A, , tiene que ser igual a cero,
obtenemos la ecuacién cuadratica

1
cokPrY tan? (Gr¥d) + (x1* — (cok})?) tan(%x,}’d) — cokin! =0 . (C.27)
Vemos que las soluciones en el caso T'M son las dadas por (2.75), debido a que, si se realiza

la sustitucién &Y — ek} en la ecuacién cuadritica (C.10) vilida en el caso T E, obtenemos
la ecuacién cuadratica (C.27) vdlida en el caso T'M.

Lo
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Apéndice D

Calculo numérico de la la eficiencia
de difraccion

En este apéndice mostramos el programa de Fortran 90 que calcula la eficiencia
de difraccién como funcién de la frecuencia w de una onda monocromaitica de polarizacién
p difractada por una rejilla espacialmente peridédica.

PROGRAM freffp

¥ Version 16 de enero 2001%

Programa de Fortran 90 que calcula la eficiencia de difraccidn transmitida n4 (2.39) para
cada uno de los ordenesl = —2,—1,0, 1, 2 por separado, la eficiencia de difraccion reflejada
- = 3, M-, transmitida . = 3, 4 y la eficiencia de difraccion total 1 +7+ = 1 (como
verificacion de que no ha habido ningin error) como funcion de la frecuancia w de una
onda monocromdtica de polarizacion p que incide con dngulo 6 sobre la rejilla (2.1) de an-
chura d. El programa aplica para un nimero par de de ecuaciones diferenciales (ned) (2.44).

PARAMETER ned=12

ned = numero de ecuaciones diferenciales acopladas (2.44). El programa freffp aplica para
un numero ned par

IMPLICIT INTEGER (m,n,i,l)
IMPLICIT DOUBLE PRECISION (d,w,f,z)
IMPLICIT COMPLEX*16 (a,b,c)

DIMENSION IPIV (4*ned)
DIMENSION fv1(ned),fv2(ned),fv3(ned),wr(ned),wi(ned),dgm(ned)
DIMENSION dar(ned,ned),dai(ned,ned),zr(ned,ned),zi(ned,ned)
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DIMENSION drlam(ned),dtemp(ned),drlaml(ned),drlam2(ned)
DIMENSION clam(ned),cgm(ned),cx(ned,ned),ca(4*ned,4*ned)
DIMENSION A(4*ned,4*ned),cb(4*ned,1),B(4*ned,1),dvd0(ned)
DIMENSION dvp(ned,ned)

ci=DCMPLX(0.0d0,1.0d0)
cc=DCMPLX(1.0d40,0.0d0)

OPEN(UNIT=10,file="WPdeftra2’ status="REPLACE’)
OPEN(UNIT=11,file="WPdeftral’ ,status="REPLACE’)
OPEN(UNIT=12,file="WPdeftra0’,status="REPLACE’)
OPEN(UNIT=13,file="WPdeftraN1’ status="REPLACE’)
OPEN (UNIT=14, file="WPdeftraN2’ status="REPLACE’)
OPEN(UNIT=15,file="WPdeftotal’,status="REPLACE’)
OPEN (UNIT=16, file="WPdefref’ ,status="REPLACE")
OPEN(UNIT=17 file="WPdeftra’,status="REPLACE’)

READ(*,*)depsO
READ(*,*)depsl
READ(*,*)dgretheta
READ((*,*)dd
READ(*,*)dwmin
READ(*,*)dwmax
READ(*,*)dwstep

Valores a entrar: epsO = la constante dieléctrica del fondo, eps1—= la modulacion, dgretheta
= el dngulo en grados con que incide la onda monocrmdtica de polarizacién p. Los sigu-
tentes pardmelros estan reescalados en el vector de onda de la rejilla K: dd = la anhura
de la rejilla espacialmente periddica, (dwmin,dwmaz) = el intervalo en frecuencia que se
desea visualizar, dwstep = la precision.

dpi=DACOS(-1.0d0)
dtheta={(dgretheta*dpi)/180.0d0
dsen=DSIN (dtheta)
dcose=DCOS(dtheta)

DO 70 dw=dwmin,dwmax,dwstep

CALL RESET2(ned,cgm,wr,wi,fvl,fv2,fv3,clam,dar,dai,zr,zi,cx)
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La subrutina RESET2 da inicia a cero los arreglos wr(ned), wi(ned), fvl(ned), fv2(ned),
fv3(ned), clam(ned), dar(ned,ned), 2r(ned,ned), zi(ned,ned), cx(ned,ned)

CALL ALFAPE(dar,ned,dw,deps0,depsl,dsen)

La subrutina ALFAPE llama las subrutinas MATRAI y MATRB. La subrutina MATRAI
calcula la matriz inversa de la matriz Ma (2.50) truncada a la dimension ned x ned, em-
pleando dos subrutinas de libreria ZGECO y ZGEDI. La subrutina MATRB contiene la
matriz Mg (2.51) truncada a la dimensién ned < ned. La subrutina ALFAPFE multiplica la
matriz inversa de Ma, Ma ™}, con la matriz Mg, con el motivo de obtener la matriz M¥”
a diagonalizar. Los elementos de la matriz M¥ son todos reales, y son contenidos por el
arreglo bidimensional dar(ned,ned) de salida de la subrutina ALFAPFE.

CALL cg(ned,ned,dar,dai,wr,wi,1,zr,zi,fvl,fv2 fv3,ierr)

La subrutina de libreria cg diagonaliza una matriz compleja. De entrada: las dimensiones
de la matriz (cuadrdtica en este caso) es ned x ned, los elementos de la matriz separados
en su parte real (dar(ned,ned)) y su parte imaginario (dai(ned,ned)). El valor entero 1
quiere decir que querernos los eigenvalores y los eigenvectores. De salida: los eigenvalores
separados en su parte real (wr(ned)) y su parte imaginario (wi(ned)), y los eigenvectores
separados en su parte real (z2r(ned,ned)) y su parte imaginario (zi(ned,ned)). Los eigenvec-
tores no salen normalizados. ierr=0 si todo salio bien. fvl(ned), fv2(ned) y fv3(ned) son

arreglos temporales que no nos incumbe.
CALL NORMAL/(ned,ned,zr,zi)

La subrutina NORMAL normaliza los eigenvectores zr(ned,ned) (parte real) y zi(ned,ned)
(rarte imaginario) calculados por la subrutina cg y escribe los eigenvectores normalizados
en los mismos arreglos.

CALL COMUNO(ned,ned,wr,wi,zr,zi,cx,clam)
La subrutina COMUNO una los arreglos que contienen las partes reales y imaginarios de los
eigenvalores (wr(ned),wi(ned)) y de los eigenvectores normalizados (zr(ned,ned),zi(ned,ned))
en los arreglos complejos clam(ned) y cx(ned,ned), respectivarmnente.

CALL GAMASE(ned,cgm,ci,cc,dw,dsen)

La subrutina GAMASE se encarga de ordenar en un arreglo complejo cgm(ned), las com-
ponentes y de los ned vectores de onda ky, dividido entre ¥ de los ordenes I de difraccion
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propagantes y evanescentes en el erterior de la placa dieléctrica espacialmente modulada
(2.1) involucrados en el andlizis.

CALL RAIZ(ned,clam,ci,cc)

La subrutina RAIZ toma la raiz cuadrada de los eigenvalores presentados en el arreglo
complejo clam(ned) cuyo parte tmaginario es cero. La raiz cuadrada del arreglo clam(ned)
contiene los vectores de onda Kk, = k(K = 1,w,sin @) de los modos propagantes (K, real) y
evansecentes (K, imaginario) en el interior de la rejilla (2.1).

CALL RESET3m(ned,ca,cb)
La subrutina RESET 3m inicia a cero los arreglos complejos ca(4*ned,{*ned) y cb(4 *ned,1).
CALL MATRIXP(ned,cx,clam,cgm,dd,dw,dcose,ci,cc,ca,cb,deps0,depsl)

La subrutina MATRIXP da los valores a los elementos de la martriz, MPF, constituido por
(B.2) y (??) truncada a la dimensién 4 * ned x 4 = ned, y al vector b¥ (B.8) que contiene
las fuentes, que a la salida son contenidos en los arreglos complejos ca(4*ned,4*ned) y
cb(4*ned, 1), respectivamente.

CALL ZGESV(4*ned,1,ca,4*ned,IP1V,cb,4*ned,INFO)

La subrutina de libreria ZGESV resuelve un sistema complejo de ecuaciones lineales Ax =
B. De entrada: ca(4*ned,{*ned) que contiene los elementos de la matriz compleja A que
para nuestros intereses es una matriz cuadrdtica de dimension 4xned x 4 «ned, cb(4 *ned, 1)
es de entrada el vector de las fuentes B = b, el integer 1 se refiere a que x y B son vec-
tores. De salida, cb(4{ *ned,1) contiene los soluciones x = I, que para nuestro empleo de la
subrutina, son los 2 * ned constantes de integracion , los ned amplitudes de reflexion R; y
los ned amplitudes de transmision T; en el mismo orden como aqu? han sido mencionados
empezando con el orden | = 252 — 1. IPIV({*ned) no nos interesa. INFO=0 quiere decir
que todo salio bien.

CALL DIFTRA (dd,ned,cgm,dcose,cb,dftr2,dftrl,dftrO0,dftrN1,
1 dftrN2,deftot,dfrf,dftr)

La subrutina DIFTRA calcula, empleando los valores de los amplitudes de reflexion R y
de los amplitudes de transmision T contenidos en la tltima mitad del arreglo cb(4*ned, 1),
la eficiencia de difraccidn transmitida 14 (2.39) correspondiente a cada una de los ordenes
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2,1,0,—1,—2 por separado, la eficiencia de difraccion reflejada to-

de difraccion | =
tal n_ = 3_,m- con m— dado en (2.38), la eficiencia de difraccion transmitida total
Ny = DM+ y la suma de n_ y my para verificar que se cumple la condicion de con-

servacion de energia (2.40) como medida de seguridad.

WRITE(10,*)dw,dftr2
WRITE(11,*)dw,dftrl
WRITE(12,*)dw,dftr0
WRITE(13,*)dw,dftrN1
WRITE(14,*)dw,dftrN2
WRITE(15,*)dw,deftot
WRITE(16,*)dw,dfrf
WRITE(17,*)dw,dftr
70 ENDDO

CLOSE(UNIT=10)
CLOSE(UNIT=11)

CLOSE(UNIT=12)

CLOSE(UNIT=13)

CLOSE(UNIT=14) '
CLOSE(UNIT=15) : R
CLOSE(UNIT=16)

CLOSE(UNIT=17)

END
TERMINA PROGRAMA PRINCIPAL

SUBROUTINE MATRAI(depsO,depsl,ned,cmatai)

IMPLICIT INTEGER (i)
IMPLICIT DOUBLE PRECISION (d)
IMPLICIT COMPLEX*16 (c)

DIMENSION cmatai(ned,ned)
DIMENSION cz(ned),cwork(ned),cdet(2),ipvt(ned)
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depsraz=0.5d0*(depsl/deps0)
cc0=DCMPLX(0.0d0,0.0d0)
cc1=DCMPLX(1.0d0,0.040)

DO il=1,ned
DO i2=1,ned
cmatai(il,i2)=cc0
ENDDO
ENDDO

DO il=1,ned
cmatai(il,il)=ccl
ENDDO

DO il=1,ned-1
cmatai(il,il4+1)=ccl*depsraz
cmatai(il+1,ned)=ccl*depsraz

ENDDO

DO il=1,ned-1
cmatai(il,il+1)=ccl*depsraz
cmatai(il+1,ned)=ccl*depsraz

ENDDO

DO il=1,ned
cz(il)=ccO
cwork(il)=ccO
ipvt(il)=1

ENDDO

cdet(1)=ccO

cdet(2)=ccO
dcond=1.0d0

DO il=1,ned
DO i2=1,ned
WRITE(50,*)i1,i2,cmatai
ENDDO
ENDDO

CALL zgeco(cmatai,ned,ned,ipvt,dcond,cz)
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CALL zgedi(cmatai,ned,ned,ipvt,cdet,cwork,01)

RETURN
END

SUBROUTINE MATRB(depsO,depsl,dsen,dw,ned,cmatb)

IMPLICIT INTEGER (i)
IMPLICIT DOUBLE PRECISION (d)
IMPLICIT COMPLEX*16 (c)

ddiag(il)=dw*dw*(deps0+deps1*0.5d0* (depsl/deps0))-
1 (dw*dsen+DBLE(il1))*(dw*dsen+DBLE(il))

duppdi(il)=dw*dw*deps1+
1 0.5d0*(depsl /deps0)*(dw*dsen+DBLE(il-1))-
2 0.5d0*(depsl /deps0)* (dw*dsen+DBLE(i1-1))*(dw*dsen+DBLE(i1-1))

downdi(il)=dw*dw*depsl-
1 0.5d0*(depsl /dcps0)*(dw*dsen-+-DBLE(il1-1))-
2 0.5d0*(depsl/deps0)* (dw*dsen+DBLE(i1-1))*(dw*dsen+DBLE(i1-1))

DIMENSION cmatb(ned,ned)

depsraz=0.5d0* (deps1 /deps0)
cc0=DCMPLX(0.0d0,0.0d0)
cc1=DCMPLX(1.0d0,0.0d0)
dcined=0.5d0*depsraz*depsl

DO il=1,ned
DO i2=1,ned
cmatb(il,i2)=cc0
ENDDO
ENDDO

DO il=1,ned
cmatb(il,il)=ccl*ddiag((ned/2)-i1)
ENDDO

DO il=1,ned-1
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cmatb(il,il+1)=ccl*duppdi((ned/2)-il1)
cmatb(il+1,il)=ccl*downdi((ned/2)-il1)
ENDDO

DO il=1,ned-2
cmatb(il,il+2)=ccl*dcincd
cmatb(il+2,i1)=ccl*dcincd

ENDDO

RETURN
END

SUBROUTINE RESET3m(ned,ca,cb)

IMPLICIT INTEGER (i,n)
IMPLICIT COMPLEX*16 (c)

DIMENSION ca(4*ned,4*ned),cb(4*ned,1)

DO il=1,4*ned
cb(il,1)=DCMPLX(0.0d0,0.0d0)
DO i2=1,4*ncd

ca(il,i2)=DCMPLX(0.0d0,0.0d0)
ENDDO
ENDDO

RETURN
END

SUBROUTINE RAIZ(ned,clam,ci,cc)

IMPLICIT INTEGER . (i,n)
IMPLICIT COMPLEX*16 (c)

DIMENSION clam(ned)

DO il=1,ned
IF (DREAL(clam(il)) .LE. 0.0d0) THEN
clam(il)= ci*DSQRT(-DREAL (clam(il)))
ELSE
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clam(il)= cc*DSQRT(DREAL(clam(il)))
ENDIF
ENDDO

RETURN
END

SUBROUTINE GAMASE((ned,cgm,ci,cc,dw,dsen)
IMPLICIT INTEGER (i,n)

IMPLICIT DOUBLE PRECISION (d)

IMPLICIT COMPLEX*16 (c)
dgama(i3)=1.0d0-(dsen+i3*(1.0d0/dw))*(dsen+i3*(1.0d0/dwY))

DIMENSION cgm(ned)

i2=0
DO il=(ned/2)-1,(-ned/2),-1
i2=1+i2

IF (dgama(il) .LE. 0.0d0) THEN
cgm(i2)=ci*DSQRT(-dgama(il))
ELSE
cgm (i2)=cc*DSQRT(dgama(il))
ENDIF
ENDDO

RETURN
END

SUBROUTINE ALFAPE(dar,ned,dw,deps0,depsl,dsen)
IMPLICIT INTEGER (i,n)

IMPLICIT DOUBLE PRECISION (d)

IMPLICIT COMPLEX*16 (c)

DIMENSION dar(ned,ned),cmatai(ned,ned),cmatb(ned,ned)
DIMENSION cmat(ned,ned)

CALL MATRAI(deps0,depsl,ned,cmatai)
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CALL MATRB(deps0,depsl,dsen,dw,ned,cmatb)

cmat=MATMUL (cmatai,cmatb)
dar=DREAL(cmat)

RETURN
END

SUBROUTINE RESET2(ned,cgm,wr,wi,fvl,fv2,fv3,clam,
1 dar,dai,zr,zi,cx)

IMPLICIT INTEGER (i,n)
IMPLICIT DOUBLE PRECISION (d,w,f,z)
IMPLICIT COMPLEX*16 (c)

DIMENSION cgm(ned),wr(ned),wi(ned),fvl(ned),fv2(ned)
DIMENSION fv3(ned),clam(ned),dar(ned,ned),dai(ned,ned)
DIMENSION zr(ned,ned),zi(ned,ned),cx(ned,ned)

DO il=1,ned
cgm(il)=DCMPLX(0.0d0,0.0d0)
wr(il)=0.0d0
wi(i1)=0.0d0
fv1(il)=0.0d0
fv2(i1)=0.0d0
fv3(i1)=0.0d0
clam(i1)=DCMPLX(0.0d0,0.0d0)
DO i2=1,ned

dar(il,i2)=0.0d0
dai(il,i2)=0.0d0
zr(i1,i2)=0.0d0
zi(i1,i2)=0.0d0
ex(i1,i2)=DCMPLX (0.0d0,0.0d0)
ENDDO
ENDDO

RETURN
END
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SUBROUTINE DIFTRA (dd,ned,cgm,dcose,cb,dftr2,dftr1,dftro,
1 dftrN1,dftrN2,deftot,dfrf,dftr)

INTEGER j1,ned

COMPLEX*16 cb(4*ned,1),cgm(ned),cfac(ned)

DOUBLE PRECISION dcose, dtmpl,dtmp2,dtmp3,dtmp4,defref
DOUBLE PRECISION deftra,deftot ,dftr2,dftrl,dftr0,dftrN1
DOUBLE PRECISION dftrN2,dfrf,dftr,drcfac(ned),dicfac(ned)

dtmp1=0.0d0
dtmp2=0.0d0
dtmp3=0.0d0
dtmp4=0.0d0
defref=0.0d0
deftra=0.0d0
deftot=0.0d0
DO jl=1,ned
cfac(j1)=DCMPLX(0.0d0,0.0d0) : o R ' '
drcfac(j1)=0.0d0 ’
dicfac(j1)=0.0d0
ENDDO
DO jl=1,ned
cfac(jl)=cgm(jl)/dcose
drcfac(jl1)=DREAL(cfac(j1))
dicfac(j1)=DIMAG (cfac(j1))
ENDDO

DO jl=1,ned
IF (drcfac(j1) .GT. 0.0d0) THEN
dtmpl=drcfac(j1)*cb(2*ned+j1,1)*CONJIG(cb(2*ned-jl1,1))
dtmp3=drcfac(jl)*cb(3*ned+j1,1)*CONJIG(cb(3*ned+jl,1))
ELSE
dtmp1=0.0d0
dtmp3=0.0d0
ENDIF
dtmp2=dtmp2+dtmpl
dtmpd4=dtmp4+dtmp3
ENDDO

defref=dtmp2
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deftra=dtmp4
deftot=decfref+deftra

IF (drcfac((ned/2)-2) .GT. 0.0d0) THEN
dftr2=drcfac(ned/2-2)*
1 cb(3*ned+ned/2-2,1)*CONJG (cb(3*ned+ned/2-2,1))
ELSE
dftr2=0.0d0
ENDIF
IF (drcfac(ned/2-1) .GT. 0.0d0) THEN
dftrl=drcfac(ned/2-1)*
1 cb(3*ned+ned/2-1,1)*CONJG (cb(3*ned+ned/2-1,1))
ELSE
dftr1=0.0d0
ENDIF
IF (drcfac(ned/2) .GT. 0.0d0) THEN
dftrO=drcfac(ned/2)*
1 cb(3*ned-+ned/2,1)*CONJIG(cb(3*ned+ned/2,1))
ELSE
dftr0=0.0d0
ENDIF
IF (drcfac(ned/2+1) .GT. 0.0d0) THEN
dftrN1=drcfac(ned/2+1)*
1 cb(3*ned+ned/2+1,1)*CONJG(cb(3*ned+ned/2+1,1))
ELSE '
dftrN1=0.0d0
ENDIF
IF (drcfac(ned/2-+2) .GT. 0.0d0) THEN
dftrN2=drcfac(ned /2+2)*
1 cb(3*ned-+ned/2+2,1)*CONJIG(cb(3*ned+ned/2+2,1))
ELSE
dftrN2=0.0d0
ENDIF
dfrf=defref
dftr=deftra

RETURN
END

SUBROUTINE MATRIXP(ned,cx,clam,cgm,dd,dw,dcose,ci,cc,ca,cb,
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1 depsO,depsl)

DOUBLE PRECISION dd,dw,dcose,dgama(ned),depsl,deps0O

INTEGER il,i2,ned,i3

COMPLEX*16 cx(ned,ned),clam(ned),cgm(ned),ca(4*ned,4*ned)

COMPLEX*16 cb(4*ned,1),ci,cc

DO il=1,ned
DO i2=1,2*ned-1,2
ca(il,i2)=cx(i1,(i2+1)/2)
ENDDO
DO i2=2,2*ned,2
ca(il,i2)=cx(il,i2/2)
ENDDO
ENDDO

DO il=ned+1,2*ned
DO i2=1,2*ned-1,2
ca(il,i2)=cx(il-ned,(i2+1)/2) *CDEXP (ci*dd*
clam((i2+1)/2))
ENDDO
DO i2=2,2*ned,2
ca(il,i2)=cx(il-ned,i2/2)*CDEXP (-ci*dd*
clam(i2/2))
ENDDO
ENDDO

=

DO i1=2*ned+1,3*ned
DO i2=1,2*ned-1,2
ca(il,i2)=cx(i1-2*ned,(i2+1)/2) *clam(
1 (i24+1) /2)*(ci)
ENDDO
DO i2=2,2*ned,2
ca(il,i2)=cx(il-2*ned,i2/2)*(-ci) *
1 clam(i2/2)
ENDDO
ENDDO

DO i1=3*ned+1,4*ned
DO i2=1,2*ned-1,2
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ca(il,i2)=ci*clam((i2+1)/2)*

1 cx(il-3*ned,(i2+1)/2)*
2 CDEXP(ci*dd*clam((i2+1)/2))
ENDDO

DO i2=2,2%necd,2
ca(il,i2)=(-ci)*clam(i2/2)*
1 cx(i1l-3*ned,i2/2)*
2 CDEXP(-ci*dd*clam(i2/2))
ENDDO
ENDDO

DO il=1,ned
ca(il,2*ned+il1)=-1.0d0*cc
ENDDO
DO il=ned—+1,2*ned
ca(il,2*ned+il)=-CDEXP(ci*dd*dw*cgm(il-ned))
ENDDO

DO i1=2*ned+1,3*ned
ca(il,il)=ci*dw*depsO*cgm(il-2*ned)
ENDDO .
DO i1=2*ned+2,3*ned - :
ca(il-1,i1)=ci*0.5d0*dw*depsl*cgm(il-2*ned) s : i
ENDDO
DO il1=2*ned-+1,3*ned-1
ca(il+1,i1)=ci*0.5d0*dw*depsl*cgm(il-2*ned)
ENDDO

DO i1=3*ned+1,4*ned
ca(il,il)=-ci*dw*depsO*cgm(il-3*ned)*

1 CDEXP (ci*dw*dd*cgm(il-3*ned))

ENDDO

DO il=3*ned+2,4*ned
ca(il-1,i1)=-ci*0.5d0*dw*depsl*cgm(il-3*ned)*

1 CDEXP(ci*dw*dd*cgm(il-3*ned))

ENDDO

DO i1=3*ned+1,4*ned-1
ca(il+1,i1)=-ci*0.5d0*dw*depsl *cgm(il-3*ned)*

1 CDEXP(ci*dw*dd*cgm(il-3*ned))

ENDDO
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cb(ned/2,1)=DCMPLX(1.0d0,0.0d0)

cb((ned/2)+2*ned,1)=DCMPLX(0.0d0,dw*dcose*deps0)
cb((ned/2)-1+2*ned,1)=ci*0.5d0*dw*depsl*dcose
cb((ned/2)+1+2*ned,1)=ci*0.5d0*dw*depsl*dcose

RETURN
END

SUBROUTINE NORMAL(nm,n,zr,zi)

DOUBLE PRECISION zr(nm,n),zi(nm,n),zlong(nm)
DOUBLE PRECISION dtempl,dtemp2
INTEGER nm,n,jl1,j2

DO ji=1,n
dtempl=0.0d0
dtemp2=0.0d0
DO j2=1,nm
dtempl=2zr(j2,j1)*zr(j2,j1)+=2i(j2,j1)*=i(j2,j1)
dtemp2=dtemp2-+dtempl
ENDDO
zlong(j1)=DSQRT(dtemp?2)
DO j2=1,nm
zr(j2,j1)=zr(j2,j1)/zlong(j1)
zi(j2,j1)=zi(j2,j1) /zlong(j1)
ENDDO a
ENDDO ' R

RETURN
END

SUBROUTINE COMUNO(nm,n,wr,wi,zr,zi,cx,clam)
DOUBLE PRECISION zr(nm,n),zi(nm,n),wr(n),wi(n)
INTEGER nm,n,jl1,j2

COMPLEX*16 cx(nm,n),clam(n)

DO j2=1,n
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DO jl=1,nm
cx(j1,j2)=DCMPLX(zr(j1,j2),zi(j1.j2)) R T
ENDDO :
clam(j2)=DCMPLX (wr(j2),wi(j2))
ENDDO

RETURN
END

D.1. como funcién de tiempo de retraso de un pulso
Gaussiano de polarizacién s difractado por una
rejilla espacio-temporal no-lineal.

PROGRAM primero

* 20.06.02
Sara Nilsen-Hofseth
CASO nolineal incidencia 1l.er Bragg

El programa PRIMERO calcula la eficiencia de difraccion transmitida como funcion del
tiempo de retraso T, 1 (T) (8.12), que resulta cuando un pulso Gaussiano de polarizacion
s (8.1) es difractado por una rejilla espacio-temporal no-lineal modelada por la funcicn
dieléctrica (83.58) con los coeficientes dependientes del tiempo dados por las expresiones
(3.42) - (3.44). El programa aplica para un nimero par de ecuaciones diferenciales acopla-
dos (ned) (8.54). El pulso incide con dngulo 6 y frecuencia central @ relacionados por la
relacion de Bragg (2.80) con n = 1.

PARAMETER ned=24
ned = el nimero de ecuaciones diferenciales acopladas (3.54) tomadas en concideracion.
PARAMETER num=5000

num = el nimero de componentes monocromdticas en que son divididos los paquetes de
onda en frecuencia.
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PARAMETER ntiemn=2048

ntiemn = el nimero de instantes del tiempo de retraso T.

PARAMETER nord=4
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nord = el nimero de dordenes de difraccion transmitidos cuya eficiencia de difraccion se

calcula también por separado.

IMPLICIT DOUBLE PRECISION (d)
IMPLICIT COMPLEX*16 (c)

IMPLICIT INTEGER (i,n)

DIMENSION IPIV (4*ned)

DIMENSION dfvl(ned),dfv2(ned),dfv3(ned)
DIMENSION dwr(ned),dwi(ned)
DIMENSION dar(ned,ned),dai(ned,ned),dzr(ned,ned),dzi(ned,ned)

DIMENSION drlam(ned)

DIMENSION clam(ned),cgm(ned),cx(ned,ned),ca(4*ned,4*ned)

DIMENSION cb(4*ned,1)
DIMENSION cgx(ned)
DIMENSION dintty(ned)

DIMENSION dintnordX1(nord+2),dareaX2(nord+2,num)
DIMENSION iareaX1(nord+2),dareatotX2(nord+3,ntiem)

DIMENSION darea(num)

ci=DCMPLX(0.0d0,1.0d0)
cc=DCMPLX(1.0d40,0.0d0)

deps0=>5.4756d0
deps11in=0.465d0
deps13in=0.000061d0
deps2in=0.00116d0
deps3in=0.00017d0

dgretheta=3.0d0
dd=55.0d0

dtau=1.62d0
domegarej=1.64061d0
domega=(126.0d0/810.0d40)
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dscale==domegarej/domega
domegaK=dscale*domega
domega2K=dscale*(239.0d0/810.0d0)
domega3K=dscale*(289.0d0/810.0d0)
domegashift=domegaK*0.000157d0

Los valores de los variables son: depsO = la constante dieléctrica del fondo. depsilin y
deps13in son los coeficientes no-dependientes del tiempo en (3.42). deps2in y deps3in son
los coeficientes no- dependientes del tiempo en (3.43) y (53.44), respectivamente. dgretheta
es el dngulo de incidencia del pulso (3.1), dd el espesor de la muestra, dtau la duracion
del pulso , domegaK la frecuencia de oscilacion fuendamental de la rejilla, domega2K y
domega3K son las frecuencia relacionadas con las contribuciones anarmdnicas. domegashift
es el pequerio desplazamiento en frecuencia desde la frecuencia fundamental causada por la
anarmonicidad. Los pardmetros son reesaclados en el vector de onda K de la rejilla.

dpi=DACOS(-1.040)
dtheta=(dgretheta*dpi)/180.0d0
dsen=DSIN(dtheta)
dcose=DCOS(dtheta)

dbragg=1.0d0
domegal=1.0d0/(2.0d0*dsen)
domegapul=dbragg*domegal

El pulso incidente es centrado en la frecuencia dada por la relacion de Bragg (2.80) con
n=1.

dfact2=(domega2K*domega2K)/

1 ( (4.0d0*domegaK*domegaK)-

2 (domega2K*domega2K) )

dfact2 es el factor independiente del tiempo en (3.43).

dfact3a=(3.0d0*domegaK*domega3K)/

1 ( (9.0d0*domegaK*domegaK)-
2 (domega3K*domega3K) )
dfact3b=(domega3K*domega3K)/

1 ( (9.0d0*domegaK*domegaK)-
2 (domega3K*domega3K) )
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dfact3c=(3.0d0*domega3K*domega3K)/

1 ( (domegaK*domegaK)-

2 (domega3K*domega3K) )
dfact3d=(3.0d0*domegaK*domega3K)/
1 ( (domegaK*domegaK)-

2 (domega3K*domega3K) )

dfact3a, dfact3b, dfact3c, dfact3d son los factores independientes del tiempo en (3.44).

dwmin=domegapul-3.0d0
dwmax=domegapul+3.0d0
dwstep=(dwmax-dwmin)/DBLE (num)

El intervalo en frecuencia alrededor de la frecuencia central del pulso y la precision en fre-
cuencia.

OPEN(UNIT =11 file="dtl.primero’,status="REPLACE’)
OPEN(UNIT=12,file="dt0.primero’,status="REPLACE")
OPEN(UNIT=13,file="dtN1.primero’,status="REPLACE’)
OPEN(UNIT=14,file="dtN2.primero’,status="REPLACE’)
OPEN(UNIT=15,file="dref.primero’,status="REPLACE’)
OPEN(UNIT=16,file="dtra.primero’,status="REPLACE’)
OPEN(UNIT=17,file="dtot.primero’,status="REPLACE")

dtretmin=0.0d0
dtretmax=(2.0d0*dpi/domegaK)
dtretstep=(dtretmax-dtretmin)/DBLE(ntiem)
dtmax=dtretmax-dtretstep

FEl intervalo y la precision en el tiempo de retraso.

DO il1=1,nord+3
DO i2=1,ntiem
dareatotX2(il1,i2)=0.0d0
ENDDO
ENDDO

Los elementos del arreglo dareatotX2(nord+3,ntiem) son iniciados a cero.
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ictret=0 R o -
DO 71 dtret=dtretmin,dtmax,dtretstep : e
ictret=ictret+1

DO il=1,nord+2
iareaX1(i1)=0
DO i2=1,num
dareaX2(il,i2)=0.0d0
darea(i2)=0.0d0
ENDDO
ENDDO

Para cada instante temporal, los arreglos iareaX1(nord+2), dareaX2(nord+2,num) y darea(num)
son iniciados a cero.

depsl=depslilin*
DSIN( (domegaK-+domegashift)*dtret ) -
deps13in*( DSIN(3.0d0*domegaK*dtret) +
9.0d0*DSIN (domegaK*dtret) )

wWN =

deps2=decps2in*( 1.0d0-
DCOS(domega2K*dtret) -+
dfact2*( DCOS(2.0d0*domegaK*dtret)-
DCOS(domega2K*dtret) ) )

wN =

deps3=deps3in*deps3in*(
dfact3a*DSIN (domega3K*dtret)-
dfact3b*DSIN(3.0d0*domegaK*dtret)+
dfact3c*DSIN (domegaK*dtret)-
dfact3d *DSIN(domega3K*dtret) )

W

Los factores de la ezpansion (3.53) dependientes del tiempo.

dwc=0.0d0
iw=0
DO 70 dw=dwmin,dwmax,dwstep
iw=iw+4-1
dwc=dw+-0.5d0*dwstep
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: : CALL RESET2(ned,cgm,dwr,dwi,dfvl,dfv2,dfv3,clam,
1 dar,dai,dzr,dzi,cx,cgx)

Ver el programa en el apéndice D.1 para la descripcion de esta subrutina.

CALL ALFASEANH((dar,ned,dwc,deps0,depsl,deps2,
1 deps3,dsen)

La subrutina ALFASEANH contiene los elementos de la matriz (3.56) truncadae a la di-
mension ned x ned.

CALL cg(ned,ned,dar,dai,dwr,dwi,1,dzr,dzi,dfvl,
1 dfv2,dfv3,ierr)

Ver el programa en el apéndice D.1 para la descripcion de esta subrutina.
CALL NORMAL(ned,ned,dzr,dzi)

Ver el programa en el apéndice D.1 para la descripcion de esta subrutina.
CALL COMUNO(ned,ned,dwr,dwi,dzr,dzi,cx,clam)

Ver el programa en el apéndice D.1 para la descripcion de esta subrutina.
CALL GAMASE(ned,cgm,ci,cc,dwc,dsen,cgx)

Ver el programa en el apéndice D.1 para la descripcion de esta subrutina.
CALL RAIZ(ned,clam,ci,cc)

Ver el programa en el apéndice D.1 para la descripcion de esta subrutina.
CALL RESET3m(ned,ca,cb)

Ver el programa en el apéndice D.1 para la descripcion de esta subrutina.

CALL MATRIXSPUL(ned,cx,clam,cgm.,dd,dwec,dcose,
1 ci,ce,ca,cb,dtau,domegapul,dpi)
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La subrutina MATRIXSPUL escribe en el arreglo complejo ca(4 *ned,4 *ned) los valores de
los elementos de la matriz A explicitamente visualizados en (B.2) y (B.3) y en cb(4{*ned, 1)
los elementos del vector b (B.4) realizada la sustitucion propicio de un pulso Gaussiano:

(@—w)?r2
Ey — Ege z .

CALL ZGESV(4*ned,1,ca,4*ned,IPIV cb,4*ned, INFO)
Ver el programa en el apéndice D.1 para la descripcion de esta subrutina.

CALL FUNCS(ned,cb,cgx,cgm,dtau,dpi,dsen,dcose,
2 dintegrry,dintegrty,dintty,
3 dwc)

La subrutina FUNCS calcula la eficiencia de difraccion reflejada y transmitida para el com-
ponente frecuencial y el tiempo de retraso en turno. La eficiencia de difraccion transmitida
correspondiente los ordenes de difraccidn I por separado se encuentra de salida en el arreg-
lo dintty(ned). La eficiencia de difraccion reflejada total (8.11) y transmitida total (3.12)
estdn de salida en dintegrry y dintegrty, respectivamente.

dintnordX1(1:nord)=dintty ((ned/2)-(nord/2)+1:
1 (ned/2)+(nord/2))

dintnordX1(nord+1)=dintegrry

dintnordX1(nord+2)=dintegrty

Se coloca en los nord primeros ubicaciones del arreglo dintnordX1(nord+2) las compo-
nentes del arreglo dintty(ned) correspondientes a los ordenes de difraccion cuyo eficiencia
de difraccion transmitida se desea visualizar. En la ubicacion nord+1 se ubica la eficiencia
de difraccion reflejada total, y en la ubicacidn nord + 2 la eficiencia de difraccion transmi-
tida total.

DO il=1,nord+2
darea(iw)=dareaX2(il,iw)
CALL AREA(dintnordX1(i1),dwstep,darea,num,iareaX1(il))
dareaX2(il,iw)=darea(iw)

ENDDO

La subrutina ARFEA calcula el area del rectangulo dada por el valor de la eficiencia de difrac-
cion correspondiente al componente frecuencial en turno dw multiplicada con el intervalo
en frecuencia dwstep y lo escribe en la ubicacion del arreglo darea(num) correcto. Se llama
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la subrutina ARFEA para los nord drdenes |l cuya eficiencia de difraccion transmitida se
desea calcular por separado, asimismo como para la eficiencia de difraccion reflejada total
y transmitida total. Al terminar el bucle sobre las componentes de frecuencia, el arreglo
dareaX2(nord+2,num) contiene el valor del area del rectangulo formado por la eficiencia
de difraccidon y el intervalo en frecuencia dwstep para cada componente frecuencial, corre-
spondiente a las partes de la serial que acomparia los rdenes nord por separado y el senal
total reflejado y transmitido para el tiempo de retraso dtret en cuestion.

70 ENDDO

DO il=1,nord+2
darea(:)=dareaX2(il,:)
dareatot=dareatotX2(il,ictret)

CALL AREATOT(darea,num,dareatot)
dareatotX2(il,ictret)=dareatot
dareaX2(il,:)=darea

ENDDO

La subrutina AREATOT suma los pequenios rectangulos contenidos en dareaX2(rniord--
2,num), asi que el arreglo dareatotX2(nord-+3,ntiemn) contiene para cada tiempo de retraso
dtret el area total bajo la curva formada por la eficiencia de difraccion transmitida cor-
respondiente a los ordenes nord por separado, el area total bajo la curva formada por la
eficiencia de difraccion reflejada total y el area total bajo la curva formada por la eficiencia
de difraccidn transmitida total.

dareatotX2(nord+3,ictret)=
1 dareatotX2(nord+1,ictret)+dareatotX2(nord-+2,ictret)

Para verificar que son correctos los resultados, se calcula la eficiencia de difraccién total
para comprobar que es igual a 1. La eficiencia de difraccion total se coloca en el elemento
nimero nord + 3 del arreglo dareatotX2(nord+3,ntiem).

DO il=1,nord+3
WRITE(10+il,*)dtret,dareatotX2(il,ictret)
ENDDO

71 ENDDO

END
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TERMINA PROGRAMA PRINCIPAL

SUBROUTINE FUNCS(ned,cb,cgx,cgm,dtau,dpi,dsen,dcose,
2 dintegrry,dintegrty,dintty,dw

IMPLICIT DOUBLE PRECISION (d)
IMPLICIT COMPLEX*16 (c)
IMPLICIT INTEGER (n,i)

DIMENSION cb(4*ned,1),cgx(ned),cgm(ned)
DIMENSION dintry(ned),dintty(ned)
DIMENSION dintrx(ned),dinttx(ned)

dfacy=1.0d0/(DSQRT (dpi)*dtau*dcose)
DO i1l=1,ned

IF (DREAL(cgm(il)) .NE. 0.0d0) THEN
dintry(il)=dfacy*DREAL( cb(2*ned+il1,1)*

1 CONJG (cb(2*ned+il,1))*cgm(il) )
dintty(il)=dfacy*DREAL( cb(3*ned+il,1)*
1 CONJG(cb(3*ned+il,1))*cgm(il) )
ELSE

dintry(i1)=0.0d0
dintty(i1)=0.0d0
ENDIF
ENDDO

dsumry=0.0d0
dsumty=0.0d0

DO il=1,ned
dsumry=dsumry-+dintry(il)
dsumty=dsumty-+dintty(il)

ENDDO

dintegrry=dsumry
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dintegrty=dsumty

RETURN
END

SUBROUTINE AREA (dinter,dwstep,darea,num,iarea)

IMPLICIT DOUBLE PRECISION (d)
IMPLICIT INTEGER (n,i)

DIMENSION darca(num)

iarea=iarca-+1
darea(iarea)=dinter*dwstep

RETURN
END

SUBROUTINE AREATOT(darea,num,dareatot)

IMPLICIT DOUBLE PRECISION (d)
IMPLICIT INTEGER (n,i)

DIMENSION darea(num)

dsum=0.0d0
dsumneg=0.0d0
dsumpos=0.0d0

DO i2=1,num
IF (darea(i2) .GT. 0.0d0) THEN
dsumpos=darea(i2)

ELSE
dsumneg=-darea(i2)
ENDIF
dsum=dsum+(dsumpos+dsumneg)
ENDDO

dareatot=dsum

RETURN
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END
SUBROUTINE RESET3m(ned,ca,cb)

IMPLICIT INTEGER (i,n)
IMPLICIT COMPLEX*16 (c)

DIMENSION ca(4*ned,4*ned),cb(4*ned,1)

DO il=1,4*ned
cb(il,1)=DCMPLX(0.0d40,0.0d0)
DO i2=1,4*ned

ca(il,i2)=DCMPLX(0.040,0.0d0)
ENDDO
ENDDO

RETURN
END

SUBROUTINE RAIZ(ned,clam,ci,cc)

IMPLICIT INTEGER (i,n)
IMPLICIT COMPLEX*16 (c)

DIMENSION clam(ned)

DO il=1l,ned
IF (DREAL(clam(il)) .LE. 0.0d0) THEN
clam(il)= ci*DSQRT(-DREAL(clam(il)))
ELSE
clam(il)= cc*DSQRT(DREAL(clam(il)))
ENDIF
ENDDO

RETURN
END

SUBROUTINE GAMASE(ned,cgm,ci,cc,dw,dsen,cgx)

IMPLICIT INTEGER (i,n)
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IMPLICIT DOUBLE PRECISION (d)
IMPLICIT COMPLEX*16 (c)

dgama(i3)==1.0d0-(dsen+i3*(1.0d0/dw))*(dsen+i3*(1.0d0/dw))
dksi(i3)=dsen+(DBLE(:i3)/dw)

DIMENSION cgm(ned),cgx(ned)

i2=0
DO il=(ned/2)-1,(-ned/2),-1
i2=1+1i2

IF (dgama(il) .LE. 0.0d0) THEN
cgm(i2)=ci*DSQRT (-dgamal(il))
cgx(i2)=DCMPLX(0.0d0,0.040)

ELSE
cgm(i2)=cc*DSQRT (dgama(il))
cgx(i2)=cc*dksi(il)

ENDIF

ENDDO

RETURN
END

SUBROUTINE ALFASEANH(dar,ned,dw,deps0,deps1,
1 deps2,deps3,dsen)

IMPLICIT INTEGER (i,n)
IMPLICIT DOUBLE PRECISION (d)

dalfa(i3)=dw*dw*(deps0-(dsen+i3*(1.0d0/dw))*(dsen+i3*(1.0d0/dw)))
DIMENSION dar(ned,ned)

dbetal=dw*dw*(depsl/2.0d0)

dbeta2=dw*dw*(deps2/2.0d0)

dbeta3=dw*dw*(deps3/2.0d0)

DO il=1ned

dar(il,il)=dalfa((ned/2)-il1)
ENDDO
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DO il=1,ned-1
dar(il,il+1)=dbetal
dar(il+1,il1)=dbetal

ENDDO

DO il=1,ned-2
dar(il,il+2)=dbeta?2
dar(il+2,i1)=dbeta2

ENDDO

DO il=1,ned-3
dar(il,il+3)=dbeta3
dar(il+3,i1)=dbeta3

ENDDO

RETURN
END

SUBROUTINE RESET2(ned,cgm,wr,wi,fvl,fv2,fv3,clam,
1 dar,dai,zr,zi,cx,cgx)

IMPLICIT INTEGER (i,n)
IMPLICIT DOUBLE PRECISION (d,w,f,z)
IMPLICIT COMPLEX*16 (c)

DIMENSION cgm (ned),wr(ned),wi(ned),fvl(ned),fv2(ned)
DIMENSION fv3(ned),clam(ned),dar(ned,ned),dai(ned,ned)
DIMENSION zr(ned,ned),zi{ned,ned),cx(ned,ned),cgx(ned)

DO i1l=1,ned
cgm(il)=DCMPLX(0.040,0.0d0)
cgx(il)=DCMPLX(0.0d0,0.0d0)
wr(il)=0.0d0
wi(il)=0.0d0
fv1(il)=0.0d0
fv2(i1)=0.0d0
fv3(i1)=0.0d0
clam(il)=DCMPLX(0.0d0,0.0d0)
DO i2=1,ned

dar(il,i2)=0.0d0
dai(il,i2)=0.0d0
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2r(i1,i2)=0.0d0
2i(i1,i2)=0.0d0
ex(i1,i2) =DCMPLX(0.040,0.0d0)
ENDDO
ENDDO

RETURN
END

SUBROUTINE MATRIXSPUL(ned,cx,clam,cgm,dd,dw,dcose,
1 ci,cc,ca,cb,dtau,domega,dpi)

DOUBLE PRECISION dd,dw,dcose,dgama(ned),dtau,domega,dpi
INTEGER i1,i2,ned,i3

COMPLEX*16 cx(ned,ned),clam(ned),cgm(ned),ca(4*ned,4*ned)
COMPLEX*16 cb(4*ned,1),ci,cc

DO il=1,ned
DO i2=1,2*ned-1,2
ca(il,i2)=ecx(il1,(i2+1)/2)
ENDDO
DO i2=2,2*ned,2
ca(il,i2)=cx(il,i2/2)
ENDDO
ENDDO

DO il=ned+1,2*ned
DO i2=1,2*ned-1,2
ca(il,i2)=cx(il-ned,(i2+1)/2)*CDEXP (ci*dd*
1 clam((i2+1)/2))
ENDDO
DO i2=2,2*ned,2
ca(il,i2)=cx(il-ned,i2/2)*CDEXP(-ci*dd*
1 clam(i2/2))
ENDDO
ENDDO

DO il1=2*ned+1,3*ned
DO i2=1,2%ned-1,2
ca(il,i2)=cx(il-2*ned,(i2-+1)/2)*clam(
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1 (i2-+1)/2)*(ci)
ENDDO
DO i2=2,2*%ned,2 LARTRREES P
ca(il,i2)=cx(i1l-2*ned,i2/2)*(-ci)*
1 clam(i2/2)
ENDDO
ENDDO

DO i1=3*ned+1,4*ned
DO i2=1,2*ned-1,2
ca(il,i2)=ci*clam((i2+1) /2)*
1 cx(il-3*ned, (i2+1)/2)*
2 CDEXP(ci*dd*clam((i2+1)/2))
ENDDO
DO i2=2,2*ned,2
ca(il,i2)=(-ci)*clam(i2/2)*
1 cx(i1-3*ned,i2/2)*
2 CDEXP(-ci*dd*clam(i2/2))
ENDDO
ENDDO

DO il=1,ned
ca(il,2*ned+il)=-1.0d0*cc

ENDDO

DO il=ned—+1,2*ned
ca(il,2*ned+il)=-CDEXP(ci*dd*dw*cgm/(il-ned))

ENDDO

DO i1=2*ned-+1,3*ned
ca(il,il)=ci*dw*cgm(il-2*ned)

ENDDO

DO i1=3*ned+1,4*ned
ca(il,il)=-ci*dw*cgm(il-3*ned)*CDEXP (ci*dw*cgm(i1-3*ned)*dd)

ENDDO

dpulw=dtau*
1 DEXP(-0.5d0*(domega-dw)*(domega-dw)*dtau*dtau)

cb(ned/2,1)=DCMPLX(1.0d0*dpulw,0.0d0)
cb((ned/2)+2*ned,1)=DCMPLX(0.0d0,dw*dcose*dpulw)

I}
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RETURN
END

SUBROUTINE NORMAL(nm,n,zr,zi)

DOUBLE PRECISION zr(nm,n),zi(nm,n),zlong(nm)
DOUBLE PRECISION dtempl,dtemp2
INTEGER nm,n,jl1,j2

DO jl=1,n
dtempl=0.0d0
dtemp2=0.0d0
DO j2=1,nm
dtempl=2zr(j2,j1)*zr(j2,j1)+2zi(j2.j1)*z1(j2,j1)
dtemp2=dtemp2+dtempl
ENDDO
zlong(j1)=DSQRT (dtemp?2) DO j2=1,nm
zr(j2,j1)=zr(j2,j1) /zlong(jl1)
2zi(j2,j1)=2i(j2,j1)/zlong(jl)
ENDDO
ENDDO

RETURN
END

SUBROUTINE COMUNO(nm,n,wr,wi,zr,zi,cx,clam)

DOUBLE PRECISION zr(nm,n),zi(nm,n),wr(n),wi(n)
INTEGER nm,n,jl1,j2
COMPLEX*16 c¢x(nm,n),clam(n)

DO j2=1,n
DO jl=1,nm
cx(j1,j2)=DCMPLX(zr(j1,j2),zi(i1,j2))
ENDDO
clam(j2)=DCMPLX(wr(j2),wi(j2))
ENDDO

RETURN
END
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D.2. Los ”headings”de las subrutinas de paqueteria
que emplean mis programas

subroutine cg(nm,n,ar,ai,wr,wi,matz,zr,zi,fvl,fv2,fv3,ierr)

c
integer n,nm,isl,is2,ierr,matz

double precision ar(nm,n),ai(nm,n),wr(n),wi(n),zr(nm,n),zi(nm,n),
x fvl(n),fv2(n),fv3(n)

C
c
(o4
C
C
c
c
c
[
[
C
C
c
C
C
C
C
C
[
C
c
C
C
c
Cc
C
C
[
C

this subroutine calls the recommended sequence of
subroutines from the cigensystem subroutine package (eispack)
to find the eigenvalues and cigenvectors (if desired)

of a complex general matrix.

on input

nm must be set to the row dimension of the two-dimensional
array parameters as declared in the calling program
dimension statement.

n is the order of the matrix a=(ar,ai).

ar and ai contain the real and imaginary parts,
respectively, of the complex general matrix.

matz is an integer variable set equal to zero if
only eigenvalues are desired. otherwise it is set to
any non-zero integer for both eigenvalues and eigenvectors.

on output

wr and wi contain the real and imaginary parts,
respectively, of the eigenvalues.

zr and zi contain the real and imaginary parts,
respectively, of the eigenvectors if matz is not zero.
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ierr is an integer output variable set equal to an error
completion code described in the documentation for comqr
and comgqr2. the normal completion code is zero.

fvl, fv2, and fv3 are temporary storage arrays.

questions and comments should be directed to burton s. garbow,
mathematics and computer science div, argonne national laboratory

this version dated august 1983.

o000 0O000

SUBROUTINE ZGESV( N, NRHS, A, LDA, IPIV, B, LDB, INFO)
c

¢ — LAPACK driver routine (version 3.0) —

¢ Univ. of Tennessee, Univ. of California Berkeley, NAG Ltd.,

c Courant Institute, Argonne National Lab, and Rice University
¢ March 31, 1993

c

c .. Scalar Arguments ..

INTEGER INFO, LDA, LDB, N, NRHS

c ..

c .. Array Arguments ..

INTEGER IPIV( *) i

COMPLEX*16 A( LDA, * ), B( LDB, *)

C ..

c

c Purpose

c ZGESV computes the solution to a complex system of linear equations
cA*X =B,

c where A is an N-by-N matrix and X and B are N-by-NRHS matrices.
c

¢ The LU decomposition with partial pivoting and row interchanges is

c used to factor A as

cA=P*L *U,

c where P is a permutation matrix, L is unit lower triangular, and U is
c upper triangular. The factored form of A is then used to solve the

c system of equations A * X = B.
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c
c Argurnents

c N (input) INTEGER
¢ The number of linear equations, i.e., the order of the
¢ matrix A. N ;= 0.

c
[
[
c
[
c
(o
C
[+
C
[o4
[o4
c
C
(o]
[+
(o
C
c
c
[
c
[+
(4
C
(o
C
Cc
(o]
c
(o
c
c

NRHS (input) INTEGER
The number of right hand sides, i.e., the number of columns
of the matrix B. NRHS ;= 0.

A (input/output) COMPLEX*16 array, dimension (LDA,N)
On entry, the N-by-N coefficient matrix A.

On exit, the factors L and U from the factorization

A = P*L*U; the unit diagonal elements of L are not stored.

LDA (input) INTEGER
The leading dimension of the array A. LDA ;= max(1,N).

IPIV (output) INTEGER. array, dimension (N)
The pivot indices that define the permutation matrix P;
row i of the matrix was interchanged with row IPIV(i).

B (input/output) COMPLEX*16 array, dimension (LDB,NRHS)
On entry, the N-by-NRHS matrix of right hand side matrix B.
On exit, if INFO = 0, the N-by-NRHS solution matrix X.

LDB (input) INTEGER

The leading dimension of the array B. LDB ;= max(1,N).
c INFO (output) INTEGER

= 0: successful exit

jO: if INFO = -i, the i-th argument had an illegal value
,0: if INFO = i, U(i,i) is exactly zero. The factorization
has been completed, but the factor U is exactly

singular, so the solution could not be computed.

.. External Subroutines ..
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EXTERNAL XERBLA, ZGETRF, ZGETRS
2 Intrinsic Functions ..

INTRINSIC MAX

i Executable Statements ..

2 Test the input parameters.

c
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Dispersion relation of guided-mode resonances and Bragg peaks in dielectric diffraction gratings
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diclectric diffr grat-

of guided

ode

‘We present the dispersion

in nol pative

ings, both for s-polarized (TE mode) .md p-polarized (TM mode) incident . We p a simple ap-
proximate theory as well as a rigorous calculation within the so-called coupled-wave thcory. We discuss the

on the thick of the gratings and on the

of the pc and the

of the

-:lrenglh of its modulation. We find that the diffraction efficiency of the different orders show peaks at different

Bragg orders.

DOI: 10.1103/PhysRevE.64.036614

I. INTRODUCTION

Simple diffraction gratings offer a very rich variety of
optical phenomena not only from a fundamental point of
view but also from their enormous potential for applications.
In particular, modulated dielectric diffraction gratings have
been a focus of attention for some time. Modulated diffrac-
tion gratings give rise to such interesting phenomena as
guided-mode resonances [1—-4], Bragg diffraction [5-7], dif-
fraction of pulses [8—10), and diffraction through hetero-
structures [11-15]. Among the most widely implemented ap-
plications is the design of gratings as optical filters [16-27].
A motivation for our study is the understanding of the dif-
fraction of ultrashort light pulses by spatiotemporal gratings
[28.29].

The theorctical understanding of the diffraction through
modulated gratings is, in principle, given by thc so-called
coupled-wave theory introduced by Moharam and Gaylord
[30-33], which is an ansatz solution of Maxwell cquations
for this class of problems. Nonetheless, such a solution has
not been found in an analytical closed form, and the problem
is so rich that there are still many questions to be resolved.

The purposc of this article is to provide a concise sum-
mary of the diffraction of an clectromagnetic wave through a
sinusoidally modulated grating by means of dispersion rela-
tions of the guided-modc resonances [1-4). From the corre-
sponding graphical rcpresentations of the dispersion relations
onc can obtain a clear physical picture of the behavior of the
diffraction efficiencies, as functions of frequency and angle
of incidence, information on the material eigenmodes and
diffraction orders, the positions of guided-mode resonances,
and the appearance of Bragg peaks.

We procced by presenting results from an exact numerical
analysis of the coupled-wave thecory and from simple ap-
proximate thcoretical arguments. We treat both TE and TM
modes (i.e., electric ficld polarization perpendicular or paral-
lel 1o the plane of incidence). Section II presents a quick
review of the coupled-wave theory. We emphasize the fact
that the coupled-wave equations give rise to material eigen-
modes that can be classified according to their dependence

*Corresponding author. FAX: (52) 5622 5015. Email address:
romero@fisica.unam.mx

1063-651X/2001/64(3)/036614(9)/$20.00

64 036614-1

PACS number(s): 42.25.Fx, 42.25.Bs

on the electromagnetic and grating wave vectors and in their
propagating or evanescent character. This yields a clear
physical picture of the origin of the guided-mode resonances.
In our opinion, these aspects have not yet been thoroughly
analyzed in the current literature. Section 111 is the main
contribution of this article and is devoted to the dispersion
relations of the waveguide resonances for both types of po-
larizations. In that section we also make a brief description
of the dependence of the resonances on the dielectric grating
modulation and on the geometric thickness of the grating.
Next, in Scc. 1V, we show the appearance of the Bragg pcaks
and point out that higher diffraction orders have peaks at
higher order Bragg angles; this has not been appreciated pre-
viously. We provide a nonrigorous explanation for this inter-
esting and potentially useful phenomenon. We conclude this
paper in Sec. V.

1I. COUPLED-WAVE THEORY AND DIFFRACTION
EFFICIENCIES

The simplest way to pose the problem is to consider a
dielectric slab in vacuum, infinite in the x-z plane and of
thickness 4 in the y direction. The diffraction grating is dc-
scribed by a dielectric function spatially modulated in the x
direction, namely,

€(x)=e€p+ €, cos(Kx), )

where €p is the average background dielectric constant and
€, is the strength of the modulation. This is the problem as
originally considered by Born and Wolf [34], where diffrac-
tion of light by ultrasonic waves is studied. One can consider
more complicated dielectric gratings, with several different
periodic functions, or placed between different dielectric me-
dia, or with a slanted wavevector K dependence [33]. These
may be needed in order to describe a particular experimental
situation, but as we shall see, the qualitative phenomenon is
clearly independent of those details. Although €, and €, may
have arbitrary values, waveguide resonances can be ecasily
explained if one co s €9> €,. We shall later on describe
the differences when these diclectric constants are of the
same order of magnitude.

An s- or p-polarized em wave of frequency w is incident
on the grating at an angle @ with the y direction, and the

©2001 The Amcrican Physical Society

|

TESIS CON
FALLA DF ORIGEN

|

g



SARA NILSEN-HOFSETH AND ViICTOR ROMERO-ROCHIN

AY

- A~

Y G

k

[:]

FIG. 1. The system setup. The system is infinite in the z direc-
tion. The diclectric function is given by €(x) = €5+ €, cos(Kx), with
K=27m/A.

problem consists in finding the fields inside the grating as
well as the reflected and transmitted ones; sce Fig. 1. We
shall call TE the case of s-polarized waves and TM the case
of p-polarized waves since in the former the ficlds inside the
grating are similar to TE modes and in the latter to TM
modes in a waveguide. The incident TE electric field is

Eine(x.y.0) =ZEge’Te~iwt  (TE) @
and the incident TM magnetic field is
Bince.y ) =ZBoeTe 1w, (TM) @

where the incident wave vector is given by k= (k, Jky) with
k.= k sin 0. Thec ensuing reflected and transmitted ficlds are
expressed as

E.a:m(x-)h')=221 AFeTthireithtiKIcg —ivt  (TE) (4)
and

Br(x.y.)=E3 Cieihny olhutifing=iui  (TM)
s)

where the superindex (+) refers to y=d (transmitted) and
(—) to y=0 (reflected). The wave vector component k;, is
given by (c¢=1, so that k= w)

k= VoI —(k,+1K)7. (©)

The different values of [ of the ficld outside the grating are
called the diffraction orders, which can be either propagating
or evanescent depending on whether the component k;, is
real or imaginary. The amplitudes A;° and C;° are found by
matching boundary values with the ficlds inside the grating.

The solutions inside the gratings follow from applying
Maxwell cquations to the ansatz known as coupled-wave
theory {30--33]. That is, the fields inside are assumed to be a

sum of coupled wavgs, TE S]’S CON
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E‘,,,(x.y,l)=f$ V'(y)el(k,-o-ll’)xe—lul (TE) ()
and
5,,,(.:.y.r)=2$ Ul(y)ei(k,ﬂx)xe—iw: (T™M) (8)

with I=...,—1,0,1,... . Due to the x dependence of the
dielectric function €(x), the amplitudes V,;(x) and U,(x) are
coupled for all values of / through the set of equations (that
follow from direct application of Maxwell equations).

d*v(y)
A\ A

2yt 0w~ (k1K TVI(Y)

1
+ 5w [V (M)+ V41 (»)]=0 (TE) (9

and

dPUy) 1
€o ay? +taea

dzU:-x(y)_'_l_e d2U 1 (3)
dy? 2% dy?

2
+[( o+ i—) w?— (kp+ m)z]euu,(y)

1
+[e,e°w2+ Fer@k+ (1 )K)

1 2

—gelk A+ -1 )K]']

= U,_l(y)+( €, €qw?— %—e.w[k,+(l+ 1)K]
1

- Efl[kx'*'(l"' 1 )K]:) Ut ()

1 1
+zefm2u,_2(y)+ Zsfwzu,+2(,-)=o (TM). QO
These sets of equations can be cast into eigenvalue problems
in which the matrices to be diagonalized are orthogonal with
real clements. Hence, the corresponding cigenvalues, de-
noted as x2= x3(K,w,k,), are rcal but they can be either
positive or negative [35]). The functions V,(y) and U,(y) can
therefore be expressed as (infinite) sums of eigenmodes of
the material, namely,

Vi) =3 [Apape’™™+Bpae %], an
n

and with an analogous expression for U,(y). The eigen-
modes a,; commespond to the cigenvalues x2 of the above-
mentioned matrix. We note that the solutions V,(¥) and
U (y) are expressed in terms of the wave vectors «,, that are
the square roots of the eigenvalues. Therefore, the wave vec-
tors «, arc purely real or purely imaginary; they have a very

i\
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important physical meaning and, accordingly, we shall call
them propagating or evanescent eigenmodes of the material,
depending on whether they are real or imaginary. One must
keep in mind that these are electromagnetic eigenmodes of a
material with a diclectric function given by e(x), Eq. (1);
that is, they are independent of the thickness o of the grating.
Clearly, if €;<€ €5, from Eqgs. (9) and (10) onec finds that the
eigenmodes are approximately given by

Kn~[w3€x— (k,+nK)2]'2 12)
As we shall see in Sec. II1, the guided-mode resonances ap-
pear when the number of propagating cigenmodes is larger
than the number of propagating diffraction orders.

The measurable quantities to be calculated are the re-
flected and transmitted diffraction efficiencies [33]. These
are defined as the ratio of the y components of the reflected
or transmitted Poynting vectors to the incident one, averaged
over one grating wave length 27/K in the x direction and
over one period 27/w. These efficiencies are a measure of
the energy transmitted and reflected by the grating, and can
be calculated order by order,

57
=t

=5 13)

M=

with an obvious notation, and where the overbar represents
the averages mentioned above. S7. =(1/87)Ej. B.* for the
TE case and an analogous expression for the TM case. The
sum of all efficiencies adds up to one, due to energy conser-
vation [33]. In our numerical calculations this property is
used to verify the correctedness of the results. For given
values of the incident frequency and angle, we can know in
advance how many recal ecigenmodes of the system and how
many propagating diffraction orders exist (the rest being
imaginary, see below). Thus, we truncate the matrix gener-
ated by Eq. (9) or (10) so as to obtain energy conservation up
to ten significant digits.

In Fig. 2(a) we show an example of the transmitted dif-
fraction cfficicncy as a function of frequency w of the inci-
dent TE wave, for a slab of d=10K""', €,=3, €,=0.121,
and at an incident angle of €=28°; in the insct, the first
resonance pcak is shown at an enlarged scale. In Fig. 2(b) we
show the TM case for the same paramecters. The important
feature we want to highlight is that, besides the expected
wide undulations of the wransmitted diffraction efficiency due
to the finite thickness of the slab, there appear at irregular
intervals very sharp peaks of large transmission or reflection.
These are the guided-mode resonances that we explain in the
next section.

IIl. GUIDED-MODE RESONANCES

A guided mode is a solution of Maxwell cquations in all
space, the absence of the incident wave (£,=0 for TE and
By=0 for TM), and in the form of propagating waves in the
x direction. In the y direction we scarch for solutions propa-
gating through the grating but evanescent outside it. These

2
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F1G. 2. Transmitied diffraction efficiecncy » as a function of
freq y w of the incid hromatic wave, incid at an

angle #=28°. Thec thickness of the diffraction grating is d
= 10K~ ! with €g=3 and €, =0.121. (a) TE mode. In the inset, the
first resonance is shown in the frequency interval from w
=0.470751K"" to w=0.470752K""'. (b) TM mode.
solutions are the analogs of guided modes in actual
waveguides.

A. Dispersion relations

From the equations (9) and (10) we can find numerically
the dispersion relation w vs k, by searching for the solutions
mentioned above. We have performed such a procedure, as
we show below, but first we want to sketch a simple analyti-
cal calculation of the dispersion relation that is valid in the
limit €, <€ €4. The reason for this approximation is that in this
limit the modes inside the slab with different values of / are
weakly coupled, see Eqs. (9) and (10). This way, for TE
waves, we assume that we can set €,~0 in Eq. (9), so that
the eigenmodes are now approximately given by a,;~ &,;
and the wave vectors «; by Eq. (12), i.e., the solution (11)
has one term only. Therefore, we can search for propagating
solutions inside the grating by considering only one mode at
a time as if in a waveguide. Outside the grating we assume
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the fields are evanescent and their y dependence is thereforc
given by exp(—l|kyllyD. where |k |=[(k+1K)?—w?]'?
[see Eq. (6)]. Clearly, k.. ., and K arc such that «; and [k,
are real. It is a simple exercisc to show that these solutions
exist if one of the following conditions are satisfied (cf. Refs.

[2.3)):

1 &yl <y
m"(ik’d)—[—mllkul TE 14)

1 €olkiyl/ ny
tan(i-x,d)—{_xlleolklyl ™. (15)

For a given value of 4, the above conditions are the disper-
sion relations @ vs k&, of the guided modes in the limit €,
<€€g. In Fig. 3 we show the first Brillouin zone of the
guided-mode dispersion relation w vs &, for different values
of d for the TE case.

Figure 3(a) shows generic features of the dispersion rela-
tion for the TE case while Figs. 3(b) and 3(c) are particular
examples for d=1.0K™' and d=10.0K~", respectively. In
particular, in Fig. 3(b) we also show the dispersion relation
obtained from the exact equations (9) for €, =0.121 and €
=3.0; the actual branches for these values are essentially
identical to the approximate solutions (14), except at the
Brillouin zone edges where the actual branches split; sce the
insct of Fig. 3(b). :

The gencral features of the dispersion relation shown in
Fig. 3(a) arc the following. First, we can distinguish a region
formed by thc arcas bounded from above by the solid lines
defined by the change of the diffraction orders k;, from real
to imaginary [sce Eq. (6)] and from bclow by the dashed
lines defined by the first time an cigenmode x,(K,w.k,)
becomes propagating [for small €; this is approximately
given by the change of the corresponding x,, from imaginary
to real, seec Eq. (12)]. We find, both from the exact and the
approximate calculations, that for any valuc of the thickness
d of the grating all the guided-mode branches of the disper-
sion relation are contained within such a region; let us call it
the ‘“‘resonance region.” Of course, the location of the
branches of the guided-mode dispersion relation depend ex-
plicitely on the given value of 4, see Figs. 3(b) and 3(c).
Sccond, from the numecrical analysis of the structurc of the
cigenmodes of the exact equations (9) and (10), which are
independent of d, one finds that below the lowest dashed line
of the resonance region there are no propagating eigen-
modes; between the first and the second dashed lines there is
one; between the second and the third there are two, and so
on. In a similar fashion, from the expression for &k, , Eq. (6),
onc can sce that below the lowest solid line there are no
propagating diffraction orders outside the grating: between
the first and sccond solid lines only the order /=0 propa-
gates: between the second and the third, both the /=0 and
the /= —1 orders propagate, and so on. Hence, we conclude
that within the resonance region the number of propagating
eigenmodes is always greater than the number of propagar-
ing diffraction orders. QOutside the resonance region these
numbers arc equal and there are no guided modes. Since
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FIG. 3. (a) Generic f of the di i . _

s-polarized propagation, with €=3 and €;=0.12]. See text. (b)
The thick solid line is the dispersi lation for a grating of thick-
ness d= 1K~ '. The inset shows the band gap at the Brillouin zone
edge. (c) The thick solid lincs is the dispersion relation for a grating
of thickness d=10K""'. The dotted line the incid
wave vector at an angle of §=28°.

each of the fields ourside the grating couple to all the eigen-
modes, this gives the known additional result that the guided
modes cannot be strictly evanescent outside the grating
since, in general, therc are a finite number of propagating
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diffraction orders. This in turn indicates that the branches of
the dispersion relation in Figs. 3(b) and 3(c), have a finite
width. In other words, the guided modes have a finite life-
time. On the other hand, it is this coupling that allows the
guided modes to be excited. As an aside point we recall that
the lines defined by &, =0 are the places where the so-called
‘Wood anomalies {36] should appear. We have not found any
peculiar behavior along these lines, other than being the
place where the corresponding diffraction order emerges.

From the dispersion relation one can find the origin of the
peaks of the diffraction efficiencies. Consider the case of the
diffraction efficiency of the grating of thickness 4
=10.0K ! for the TE mode shown in Fig. 2(a). In Fig. 3(c)
we show the dispersion relation for this case together with a
dashed linc that represents the frequency of the incident
wave, as a function of k,, for an incident angle of §=28°.
The peaks of the corresponding diffraction efficiency [see
Fig. 2(a)] appear at the frequencies where the dashed line
crosses the dispersion relation of the guided modes. We point
out that, by inspection of diffraction efficiencies for several
different cases, onc finds that as frequency is increased, the
peaks of the guided-mode resonances tend to be diminished,
and in some cascs, they dissappear altogether. We believe
this is a consequence of the fact that as w is increased, the
number of propagating eigenmodes also increases, giving
risc to a distribution of the incident energy among many
modes, resulting in a poor excitation of the corresponding
guided modes. We found that the resonances always arc
present when the incident wave vector is of the order of the
grating wave vector.

B. Physical origin of the resonances

The fact that inside the resonance region the number of
propagaring eigenmodes is larger than the number of propa-
gating diffraction orders suggests a simple physical explana-
tion for the resonance phenomenon. For this, we refer to Fig.
4 where we show the transmitted diffraction cfficiency as a
function of the thickness d of the diffraction slab, and for a
fixed value of the incident wave vector k&, and frequency w.
for the TE case. An cxperiment of this sort would certainly
be difficult to perform but it can be theoretically analyzed.
The values of &k, and w were chosen within the resonance
region where therc are two propagating modes inside, xg and
«,, and only onc diffraction order (/= 0) outside the grating.
The mode «g and the order /=0 arec very strongly coupled
giving rise to the smooth oscillations of the transmission
efficiency. The mode «, is mostly coupled to the evanescent
order /= — 1. However, due to finite size of €; all the modes
are coupled. Notice that the resonance peaks in Fig. 4 appear
periodically. As we show below, the resonances are found to
be scparated by Ad = 7/ «,. The separation of the resonances
may be expected but what is not so obvious is the position of
the first resonance. Since €, <€ €p we can proceed in a pertur-
bationlike fashion. To the very lowest order, one can con-
sider that the propagating diffraction order /=0 couples only
to the propagating mode «p and as said above, the result of
this analysis fits very well the smooth oscillations of the
efficiencies but shows no resonance peaks. To the next order,

< ' 036614-5
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FIG. 4. Transmitted diffraction cfficiency 7 as a function of
grating thickness d for incident s-polarized light at a frequency w
=0.6X"" and at an angle 6=28°. €3=3 and €, =0.121. For these
parameters there are two propagating modes within the slab and one
prop diffr order ide of it. The resonances appears
periodically due to the condition €, <¢ €.

the cffect of the coupling between the modes within the grat-
ing gives rise to the other propagating mode, «;. Consider
now the propagation of a front of the latter mode starting at
an arbitrary position x in one of the inside walls of the grat-
ing. When it recaches and bounces off the opposite wall, it
acquires a phase 2x,—2¢. When it retums to the original
wall, it acquires an additional phasc —2¢. Thus, the total
phasc difference between these two fronts is 24, — 4.
When this phase equals 2m the fields add up in phase
yielding the resonance. That is,

wd—2¢p=mm. ae6)
The phase ¢ can easily be calculated by assuming that this
modec only couples to the evancscent order /=~ 1 outside
the grating. One finds,

1k _1,l
~x,

tan ¢p= Qa7

For cven values of m the equations (16) and (17) can be
combined and the result can be cast as the positive solution
of Eq. (14) for /= —1. An analogous procedure for the odd
values of m yiclds the corresponding necgative solution. We
can repeat the analysis for cach new excited mode «,, assum-
ing that it couples only to the corresponding /th evanescent
order; the result is the same as that given by the equations
above. Thus, the resonance conditions given by the generali-
zation of Eqs. (16) and (17) for all {, are equivalent to the
guided-mode dispersion relation given by Eq. (14). An
analogous description exists for the TM case.

C. Dependence on €,

The positions of the resonances in the diffraction efficien-
cies. which were calculated with the exact equations, are

=
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FIG. 5. (a) Shift (w— w,) of the first resonance for a grating of
thickness d=1K~"! (solid line) and d=5K"! (dotted linc) as a
function of €,. (b) Width Aw, of the same resonance for the same
set of parameters. :

very accurately described by the approximate dispersion re-
lations (14) and (15) that neglect the finiteness of the grating
modulation €;. This is a consequence of the fact that the
values €,=0.121 and €,,=3.0 agrec very wecll with the rc-
quirecment €,<€€3. But, the coupling between different
modes inside the grating makes the guided modes, as called
in the literature, “‘leaky.” In other words the grating guided
modes have a finite lifetime. Obviously, the lifetime is longer
the smaller €, is, compared with €;. Besides becoming wider
as € is increased, the positions of the resonances are shifted
from their predicted valuc at €,=0. In Fig. 5(a) we show the
shift (w— w,) of the position of the first resonance for d
=1.0K"! and for d=5.0K"' as a function of €,; in the
former case, the resonance is centered at w,~0.62K =1 for
€, =0 and at @, =~0.5K"! in the latter case. In Fig. 5(b) we
show the width A w, of the same resonances as a function of
€,. These figures exemplify the generic behavior that the
peaks become wider as €, is increcased and that their posi-
tions shift in frequency, though the direction of the shift may
be positive or negative. We find that these effects are more
prominent for larger valucs of 4.
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Clearly, if €, becomes of the order of €, the resonance
“lines™ are so wide that the concept of ““‘guided mode®™ may
no longer be meaningful. However, we point out that no
matter how large €, is, i.e., even larger than €. solutions to
the Maxwell equations exist [that is, of Egs. (9) and (10)]
with the expected result that the different propagating dif-
fraction orders are more intense than for smaller values of
€,. We find it interesting that cven though the dielectric func-
tion €(x) becomes ncgative in some spatial regions, energy
is still conserved. That is, the diffraction efficiencies add up
to one. It is not very clear how one could prepare a diffrac-
tion grating with these characteristics.

V. BRAGG PEAKS

Duc to the periodicity of the dielectric grating in the x
direction, it is expected that there exist peaks in the diffrac-
tion efficiencies at incident angles given by the Bragg con-
dition,

2k sin 6=nk, asy

with 7 a positive integer. Indeed, it is known that these peaks
appear in the wansmitted fields of the first diffraction order
(I=—1 in our notation) at the Bragg angle with n=1, for
“thick" diffraction gratings. There have been several ap-
proximate analysis of these peaks (both from the coupled-
wave theory and from the treatment of light diffracted by
ultrasonic waves) [5—7]. but they are valid only in a reduced
range of parameters. Here, we report this casc as well as
higher order Bragg pcaks, i.c., n>1.

From the dispersion relation, or from Eq. (6) for &k, , the
> component of the /th diffraction order, we know how many
diffraction orders propagate at a given incident frequency
and angle of incidence. For instance, for 0= w=K there are

at most two diffraction orders, /=0 and /= — 1. As the fre-
quency is inc d there app higher orders. and they do
so in pairs, /=m—1 and I= —m with m a posilive integer.

The main result we want to report here is that, in general, the
diffraction orders = —m show pcaks at angles given by n
=m in the Bragg condition (18). Although the following is
not a rigorous analysis, it appears that at the different Bragg
angles (i.e., at the different valucs of n) the corresponding
diffraction order, /= --m, is diffracted in the same direction
as the /=0 transmitted order. This can be seen from the
expression for the y component of the diffracted wave vector.
which can be rewritten as

kjy=[w?— (2w sin 8+ 1K—k,)*]'", 19)

where we have used the fact that &, = w sin &. When the
angle of incidence obeys the Bragg condition for n= —{, Eq.
(18), we see that propagation of the /= —n order. k;, =k,
= w cos 6, is in the direction of the incident wave. Thus, the
u ission effici y is enh ed. For positive values of /
the above expression canmot be satisfied at any angle
(smaller than 90°). To the best of our knowledge the cormre-
lation between higher diffraction orders and higher order
Bragg peaks has not been reported before.
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0.00 g '
o0 [
(]
F1G. 6. Tr d diffr ion cffici y 7 as a h of the
angle of incidence & (deg) for a frequency w= 1.3K"", for different
grating thickness. (a) = — 1 diffraction order; the maximum ap-

pears at the Bragg angle with n= 1, Eq. (18). (b) /= —2 diffraction
order: the maximum appears at the Bragg angle with n=2,
Eq. (18).

Figures 6 and 7 show examples of this behavior for dif-
ferent thickness d of the diffraction gratings. We highlight
two features of these figures. First. one finds that the peaks
arc more pronounced as 4 is increased, however, this behav-
ior is not monotonic. For instance, one sees from Fig. 6 that
for the order 1= —1 at the Bragg angle n=1, the peak is
greater for d=S0K ™' than for d= 100K "', while from Fig.
7 we find that the opposite is true for /= —2 at the Bragg
angle n=2. Second, besides the main peaks there exist sec-
ondary pcaks that appear to be Fabry-Perot-like interferences
duc to the finite size of the grating. These secondary peaks
(especially for 4= 100K~ ') may become even greater than
the Brugg peak and in some cases this peak is completely
masked by the secondary ones [see Fig. 7(a)]. The diffraction
orders with />0 do not show any apprecmblc peak at any

(a)

Y

FIG. 7. Transmitted diffraction efficiency 7 as a function of the
angle of incidence @ (deg) for a frequency w=2.0K"", for different
grating thickness. (a) /= — 1 diffraction order: the maximum ap-
pears at the Bragg angle with n=1, Eq. (18). (b) /= — 2 diffraction
order: the maximum appeass at the Bragg angle with n=2,
Eq. (18).

interpretation may be relevant to the experiments performed
by Nelson and coworkers [28,29]. in spatiotemporal gratings
created in ferroelectric crystals by two crossed ultrashort la-
ser pulses. They find responses of diffracted pulses not only
at the Bragg angle of the grating wave vector but at its over-
tones as well. Their interpretation is that the grating also has
those wave vector components due to nonlinear excitations
in the crystal. It may be relevant to include in such an analy-
sis the possibility that a grating with only onc wave vector
component can give rise to responses at its overtones as well.

V. CONCLUSIONS AND FINAL REMARKS
‘We have presented and analyzed the dispersion relation of
mode i

Brage angle. Their behavior appears to be d ly
by the Fabry-Perot-like interferences.

We would like to point out that from equation (18) that
the higher order Bragg peaks can also be understood in a
different way. That is, as if they are the Bragg peaks of the
overtones of the grating wave vector KX, i.e,, of nK. This

~ " 036614-7

(2t o

modulated dielectric diffraction gratings. The approximate
theory, based on assuming only one propagating eigenmode
inside the grating and one ¢ wave « ide of it,
gives a very accurate description of the dispersion relation in
the limit in which the modulati

) S6

the guided- ces that in sidally
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background mean dielectric constant €. As expected, the
number of branches of the dispersion relation increases as
the thickness d of the grating is increased. The gaps of the
branches at the band edges of the first Brillouin zonec can
only be described through the exact thcory. The dispersion
relation allows for an overall understanding of the behavior
of the diffraction efficiencies, for the different orders, as a
function of frequency and angle of incidence. We have found
that a necessary condition for the resonances to appear is that
the number of propagating material eigenmodes must be
larger than the number of propagating diffraction orders.
This indicates the physical origin of the resonances: first,
those extra modes arce excited through the coupling with the
diffracted orders, and when the inside multiple reflections are
in phase, the resonance occurs. In the regions where the
number of propagating modes inside the grating are equal to
the propagating diffraction orders outside of it, there are no
resonances. Although the dispersion relation predicts the lo-
cation of the resonances, we found that these are more
clearly secn for values of the incident frequency of the order
of the wave vector grating (divided by ¢). For higher values
of the frequency, the amplitudes of the resonances tend to be
diminished and in some cases completely suppressed. As the
modulation €, is increased relative to €, the coupling among
the modes is also increased, giving rise to shifts in the posi-
tions of the resonances as well as a reduction in their life~
times. We found that this behavior depends strongly on the
thickness d of the grating; for instance, for d=10.0K !, the
lowest resonance is so shifted that for €,~1 it completely

PHYSICAL REVIEW E 64 036614

disappears. We were not able to find an analytical description
for the shifts and the widening of the resonances. We empha-
size that, in principle, any question regarding these systems
can be answered through the exact coupled-wave theory
[33]; with the current available computer capabilities onc can
achieve the necessary numerical accuracy.

Finally, it is very interesting and relevant to point out the
result that the locations of the Bragg peaks at different orders
are correlated with the different propagating diffraction or-
ders. We showed that this correlation occurs at the angle
where the corresponding diffraction orders propagate in the
same direction as the incident wave. In the several approxi-
matc theories that deal with the Bragg diffraction [5—-7], only
the first Bragg pcak is analyzed and it is found that this effect
is more pronounced for ‘‘thicker gratings (say, d
> 10K~ "'). We have found that, although the effect is better
scen for thicker gratings, the behavior is not monotonic and.
depending on the incident frequency and the thickness d of
the grating, the background Fabry-Perot-like interference
peaks may be of the order of, or even larger than the Bragg
peak itself. The full understanding of this complicated be-
havior deserves further theoretical analysis.
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