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1. Introduccion.

La nanociencia ha tenido un gran desarrollo en las ultimas décadas. No estd limitada a una
sola drea, sino que es un campo multidisciplinario, abarca la fisica, la quimica y la
ingenieria; va desde la ciencia bdsica hasta aplicaciones tecnoldgicas (refiriéndose
cominmente como nanotecnologia a estas Ultimas). La nanotecnologia tiene como
propdsito el poder entender, controlar y manipular objetos de tamafos manométricos (1-
100 nm). Estos objetos son un intermedio entre los atomos y/o moléculas y los materiales
en bulto. Sus propiedades han sido menos estudiadas que los extremos (dtomos vy
materiales en bulto), presentando caracteristicas particulares como el cambiar
dramaticamente con el tamafio. Esto abre la posibilidad de manipular sus propiedades
mediante el control de su proceso de formacién [1].

Las Nanoparticulas (NPs) y los Nanocumulos (NCs) son de suma importancia debido
a que son los ladrillos de la nanociencia. Los NCs pueden describirse como agregados de
NPs; conteniendo entre 10° y 10° de éstas [2].

En contraste con las moléculas, los NCs no tienen un tamafio y una composicion
fija, y para un tamafio especifico pueden tener varias morfologias. Los NCs pueden ser
homogéneos, es decir, compuestos por un solo tipo de NPs o pueden ser heterogéneos.
Pueden permanecer unidos por diferentes tipos de fuerzas: atraccion fuerte entre iones de
cargas opuestas (como en los ciumulos de NaCl), fuerzas atractivas de Van der Waals
(cimulos de He y Ar), enlaces quimicos (como los cimulos de Si) o enlaces metdlicos como
en cumulos de Au y Ag [3].

Las NPs son apropiadas para varias aplicaciones y el nimero de éstas aumenta
rapidamente. Recientemente se realizan estudios para utilizarlos con fines bioldgicos, por
ejemplo, NPs de Au incrustados con pequefios segmentos de ADN que forman la base de
un ensayo sencillo para separar secuencias genéticas, para la administracién eficiente de
medicinas en lugares concretos del cuerpo, etc. [4,5]. Sin embargo, las aplicaciones dpticas
han sido las mas antiguas. Materiales compuestos, formados por cimulos de metales de
transicién embebidos en matrices de vidrio exhiben propiedades dpticas peculiares que
los han distinguido por mas de dos milenios. Los primeros vidrios de esta naturaleza
fueron fabricados por los romanos durante en el siglo IV a.C. La figura 1.1 muestra la copa
de Lycurgus que representa a la muerte de dicho rey.
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Figura 1.1 Copa de Lycurgus iluminada desde el exterior (izquierda), desde el interior (centro) e
imagen de microscopio electrénico de una nanoparticula de oro encontrada en el vidrio del que esta
hecho (derecha).

La copa estd hecha de vidrio soda-lime con oro y plata en concentraciones de 3x10™ y
4.5x10” por ciento, respectivamente, formando nanoctmulos. Su color rojizo o verdoso,
segln se vea o no al trasluz, responde a las propiedades épticas de nanoparticulas de oro
dispersas en el vidrio que le da forma [6].

El primer intento de explicar la naturaleza de los colores inducidos en los vidrios
por pequefios granos de metal se le atribuye a Michael Faraday, quien sugirié que se
debian a las propiedades electromagnéticas de las particulas de metal. A comienzos del
siglo XX, las ecuaciones de Maxwell fueron empleadas por Maxwell-Garnet (1904, 1906)
en la aproximacion dipolar y en érdenes superiores por Mie (1908). De manera que
abrieron camino a estudios que permiten comprender la dispersion y absorcidén de luz por
particulas pequenas. A partir de ello, se inicié un arduo trabajo por distintas comunidades
cientificas en el estudio de NPs metalicas embebidas en matrices vitreas.

Posteriormente se introdujeron NPs de silicio (Si) en la matriz vitrea compuesta de
NPs metdlicas, esto generd la puerta al mundo de la nanofotdnica. El inmenso interés en
esta area se acrecentd debido a que por primera vez se observé un comportamiento
fotoluminiscente en el Si, algo que nunca antes se habia observado, ya que se sabia
perfectamente que el Si es un semiconductor con transicién de banda indirecta y era casi
imposible que presentara propiedades fotoluminiscentes. Detras de este gran
descubrimiento, se desarrollaron nuevas teorias, todas con el fin de comprender y
describir la fisica que envuelve dicho fenémeno.

Hoy en dia somos capaces de entender el mundo macroscépico a la escala mas
pequeiia posible, compatible con las condiciones ambientales de nuestro entorno. La
nanotecnologia aspira a perfeccionar ese control y hacerlo util. Los campos
electromagnéticos y la luz, forman parte privilegiada de esta joven disciplina al ser



portadores de informacién e instrumentos de medida y control. A diferencia de las demds
disciplinas, la nanofotdnica se enfrenta al reto de lidiar con las reglas de juego del mundo
nanométrico, donde la fisica cuantica es duefia y sefiora, y los conceptos deterministas
pierden su utilidad. Sin embargo, estas nuevas reglas producen fendmenos sin
comparaciéon con el mundo macroscépico, haciendo que sea una ventaja para la
nanotecnologia [7].

Actualmente se han hecho muchos experimentos con NPs metdlicas (de distintos
tamafios y distancias de separacion entre ellas) embebidas en vidrio, con el fin de
comprender el fendmeno de aumento de la fotoluminiscencia y poder construir todas las
aplicaciones que se tienen en mente [1]. Este trabajo es uno mas de ellos. Aqui se realizd
la implantacidon de iones de Si y Au sobre muestras de cuarzo, asi como un tratamiento
térmico adecuado para formar las NPs dentro de éste. Al igual que en mucho otros
trabajos, el estudio se realizé para NPs esféricas. Los iones de Au se implantaron a distintas
energias para cada muestra, esto con el fin estudiar los efectos que tienen sobre la
respuesta fotoluminiscente de las NPs de Si. Posteriormente se les realizaron mediciones
de fotoluminiscencia (PL) y se analizaron los espectros obtenidos, encontrandose picos de
emisién en cada espectro. Por ultimo, se llevaron a cabo estudios de absorcién para
identificar la resonancia del plasmén de superficie (SPR).

Esta tesis consta de 6 capitulos. En los tres primeros se mencionan los
antecedentes del estudio de NPs metdlicas en sustratos dieléctricos y sus propiedades, asi
como los problemas presentes en estos estudios y por ultimo, se explican aspectos de
teoria basica que estdn presentes detrds de la teoria de implantacion de iones, los
métodos de analisis y las teorias de la fotoluminiscencia de puntos cudnticos de silicio, asi
como la teoria de resonancia del plasmdén de superficie de nanoparticulas de oro. En el
cuarto capitulo se describen los detalles experimentales relacionados con el equipo
empleado y el andlisis de las muestras. En el quinto capitulo se presentan los resultados y
la discusidon sobre estos. Por ultimo, se presentan las conclusiones. Como ultima parte de
la tesis se encuentran dos apéndices que detallan la dispersidon de Rutherford y la prueba
de bondad de ajuste por el método Chi-cuadrado.



Referencias

1. Klaus D. Sattler, “Handbook of Nanophysics: Nanoparticles and Quantum Dots”, CRC
Press: Taylor & Francis Group, United States of America (2011).

2. W. Castleman, K. H. Bowen, “Clusters: structure, energetics and dynamics of
intermediate states of matter”, Journal of Physics Chemistry 100 (1996) 31.

3. F. Baletto, R. Ferrando, “Structural properties of nanoclusters: energetic
thermodynamic and kinetic effects”, Reviews of Modern Physics 77 (2005) 371-423.

4. A. P. Alivasatos, K.P. Johnsson, X. Peng, T. E. Wilson, C. J. Loweth, M. P. Bruchez, P. G.
Schultz, “Organization of nanocrystal molecules using DNA” Nature 382 (1996) 609-
611.

5. A. Mirkin, R. L. Letsinger, R. C. Mucic, J. J. Storhoff, “A DNA-based method of rationally
assembling nanoparticles into macroscopic materials.” Nature 382 (1996) 607-609.

6. lan Freestone, Nigel Meeks, Margaret Sax, Catherine Higgitt, “The Lucyrgus cup: A
Roman nanotechnology”, Gold bulletin 40 (2007) 270-277.

7. Sohail Anwar, M. Yasin Akhtar Raja, Salahuddin Qazi, Mohammad llyas,
“Nanotechnology for Telecomunications”, CRC Press: Taylor & Francis Group, United
States of America (2010).



2. Planteamiento Del Problema.

Desde el siglo IV a. C. los romanos fabricaron los primeros vidrios con diversos colores y
que fueron muy valorados en la Edad Media para los vitrales de las catedrales. La
naturaleza de estas coloraciones fue explicada por Gustav Mie en 1908 [1] haciendo uso
de las ecuaciones de Maxwell, con las cuales pudo describir la interaccién de las ondas
electromagnéticas con minusculas esferas conductoras. Este trabajo abrid el camino para
la comprension de la absorcion de la luz por particulas pequefias.

En general, la respuesta no-lineal de los vidrios es muy pequefia; sin embargo,
puede ser aumentada en varios 6rdenes de magnitud al introducirles NPs (o NCs)
metdlicas, razén por la cual en la actualidad, NPs metdlicas embebidas en matrices
dieléctricas (vidrios, cristales idnicos, minerales, polimeros, etc.) han generado una gran
motivacion para el estudio y fabricacién de estos sistemas [2]. Esto se ha ido fortaleciendo
por el interés general en su aplicacion a sistemas electrénicos fuertemente confinados
junto con los efectos que se derivan del aumento en la intensidad de estados electrénicos
cerca del borde de la banda de conduccién. Las NPs presentan propiedades distintas de los
materiales en bulto, lo que los hace promisorios para aplicaciones en optoelectrénica:
guias de onda, compuertas (switches) dpticas y acopladores de luz direccionales [3]. El
material mas empleado para contener a las NPs es el Si; éste posee una banda prohibida
de 1.12 eV a temperatura ambiente [4] convirtiéndolo en un material preferido sobre los
demas (el germanio posee de 0.66 eV) debido a su abundancia, a su baja conductividad y a
su capacidad de funcionar a altas temperaturas.

A pesar de lo que el Si promete, tiene la peculiar caracteristica de que sus
propiedades fotoluminiscentes son extremadamente pobres; sin embargo, desde hace
varias décadas se han hecho diversos estudios para mejorar esta propiedad e incorporarlo
en la rama de la optoelectrénica. La teoria de bandas describe muy bien la causa que
origina este “defecto” en el Si, y es debido a que éste posee una transicién de banda
indirecta, que tiene como consecuencia la introduccién de una cuasi-particula llamada
fonén (modos vibracionales de la red) a modo que se cumplan las leyes de conservacion.
Esta transicion de banda indirecta origina que durante los procesos de interaccién del Si
con la radiacidn, un fotén no pueda ser emitido, debido a que el electréon debe pasar por
un estado intermedio y transferir momento a la red; es decir, debe pasar a través del
fonon [5,6].

En los afios ochenta se descubrid que cuando una onda electromagnética incide
sobre una interface entre un metal y un dieléctrico, los electrones de la superficie



comienzan a resonar eldsticamente siguiendo la frecuencia de la onda electromagnética,
pero con una longitud de onda mds corta, dicho fendmeno es conocido como plasmadn de
superficie. Gracias al estudio de esta longitud de onda comprimida, fue posible desarrollar
fibras Opticas y surgié la idea de usar la luz como transmisor de la informacion. Afios
después se observd que al aplicar una onda electromagnética, las NPs metdlicas
contenidas en dieléctricos (como la silice) pueden tener a todos sus electrones de
conduccién resonando al mismo tiempo. Recientemente se observé que al introducir NPs
de Si en el sistema compuesto por NPs metalicas inmersas en un dieléctrico, se genera un
aumento en la fotoluminiscencia de las NPs de Si; mas conocidas como puntos cuanticos
(QDs). El primero en observar el aumento de la fotoluminiscencia de QDs de silicio (Si-
QDs) acoplados a nanoestructuras metdlicas fue Biteen y su grupo [7,8]. Para ello, se
implantaron NPs de Si en una matriz de cristal de cuarzo a una profundidad de 20 nm y en
la superficie se depositd una pelicula porosa de Au, en la cual se formaban cuasi-esferas de
Au con didametros del orden de 10 nm. Posteriormente, se excitaron los Si-QDs con luz
laser de longitud de onda de 488 nm. Biteen observd que la fotoluminiscencia de la
muestra acoplada aumentd en un factor de cinco y su maximo se corrié hacia los 780 nm,
pico ligeramente desplazado hacia el azul con respecto a la muestra de referencia (sin
pelicula porosa de oro). Los resultados de este experimento muestran que el aumento de
la fotoluminiscencia depende de la distancia de los Si-QDs a la pelicula porosa de Au y que
el maximo aumento en la fotoluminiscencia se obtiene para una distancia de separacion
de 14 nm.

Posteriormente, Biteen realizd otro trabajo, pero en este caso sustituyo la pelicula
porosa de Au con NPs de Ag (con distintos diametros), las cuales deposité sobre la
superficie de la matriz de cuarzo [9]. La longitud de onda de excitacion empleada fue de
532 nm. Observé que la fotoluminiscencia aumentaba desde 2 hasta 7 veces, para NPs con
diametros de 300 nm y 100 nm, respectivamente. A partir de estos resultados, Biteen
reporta que el tamafio de las NPs metdlicas y la distancia entre estas, influye fuertemente
en el aumento de la fotoluminiscencia de los Si-QDs. Biteen explica el incremento en la
fotoluminiscencia de la siguiente manera. Las NPs de Au y Ag producen fuertes campos
eléctricos locales. Al estar un QD inmerso en este sistema, se presenta una densidad de
estados fotdnicos alterada, lo cual aumenta la tasa de decaimiento del punto cudntico y
por lo tanto su luminiscencia.

Hoy en dia existen muchos trabajos similares a los de Biteen y sin embargo, el
mecanismo que produce el aumento en la fotoluminiscencia en los QDs-Si no es
totalmente claro. Aunque el aumento en la fotoluminiscencia se ha entendido
cualitativamente como resultados de acoplamiento electromagnético entre las NPs



metdlicas y los emisores (QDs, moléculas o &tomos), no se sabe exactamente la manera en
la cual las NPs modifican las propiedades de los Si-QDs, permitiéndoles ser un material
fotoluminiscente. Para poder dar solucion a este problema, es necesario poder controlar la
distribucidn, la distancia y los tamafios de las NPs metdlicas asi como de los Si-QDs. Lo
anterior permitiria controlar la longitud de onda de emisién, de manera que podamos
generar una longitud de onda determinada, dependiendo de la aplicacidn requerida.

Objetivos.

Los objetivos principales de esta tesis son:

Obtener Si-QDs y NPs de Au embebidos en una matriz de cuarzo por medio de la
implantacion de iones y estudiar el efecto en la fotoluminiscencia de los Si-QDs debido a la

presencia de las NPs de Au.

Estudiar el efecto que tiene la energia de implantacion de las NPs de Au en su distribucion
dentro de la matriz de cuarzo.

Obtener el espectro de absorcion de cada muestra para Identificar la longitud de onda del
SPR de las NPs de Au y obtener informacion de éstas.
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3. Desarrollo Tedrico.

3.1 Silicio Nanoestructurado

3.1.1 La importancia del silicio.

El silicio (Si) es probablemente el material mas investigado a nivel mundial y el segundo
elemento mds abundante en la tierra (27.7% en peso) después del oxigeno. Se clasifica
como el 14° elemento en la tabla periddica, forma parte de la familia carbonoideos y se
presenta en forma amorfa o cristalizada. El silicio posee cuatro electrones en la capa M.
De esta manera, en un cristal de Si, cada atomo esta enlazado con cuatro atomos vecinos.
El Si no existe en estado libre, sino que se encuentra en estado de diéxido de silicio (SiO; o
también llamado silice) y de silicatos complejos [1].

Los dispositivos semiconductores son los componentes clave de los sistemas
electronicos modernos. El silicio y el arseniuro de galio (GaAs) son la base de los
materiales semiconductores mdas empleados hoy en dia. A diferencia del GaAs, el Si lleva
la delantera por mucho, siendo el dominante en la industria de la microelectrénica;
alrededor del 90% de los dispositivos semiconductores vendidos en todo el mundo son
basados en Si [2].

En un principio, el germanio (Ge) fue el elemento mas utilizado como material
semiconductor de dispositivos electrénicos de estado sdlido [1]. Sin embargo su estrecha
banda prohibida (0.66 eV) limita el funcionamiento de los dispositivos basados en Ge a
temperaturas de aproximadamente 90°C, debido a las fugas de corriente que se presentan
a altas temperaturas. El Si, por otro lado, tiene una mayor banda prohibida (1.12 eV) a
temperatura ambiente [3], permitiendo que los dispositivos electrénicos basados en éste
puedan operar hasta alrededor de los 200°C.

Las principales caracteristicas que hacen que el silicio domine sobre el resto de los
materiales son: puede formar dos de los dieléctricos mas destacados que se presentan en
forma natural en la tierra, el SiO, y el nitruro de silicio (SisNg); no es toxico, es
relativamente barato, es facil de procesar (existe una infraestructura industrial bien
establecida del procesamiento del silicio en todo el mundo) y posee propiedades
mecanicas muy buenas (resistencia, dureza, conductividad térmica, etc.).

El silicio en bulto es actualmente el material mds empleado en la electrdnica,
microelectrdnica, fotovoltaica y tecnologia de sistemas micro-electro-mecdnicos (de sus
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siglas en inglés MEMS Technology), entre otra ramas. Durante décadas la industria de los
semiconductores se ha sustentado en el silicio; maximizando su aprovechamiento
mediante la incorporacion de nuevas técnicas mas sofisticadas.

3.1.2 EI SiO;

El didxido de silicio (SiO,) o silice, es el principal componente de la arena. Cuando se
presenta ordenado espacialmente, es decir en forma cristalina, forma el cuarzo y todas
sus variedades. Si se presenta en forma amorfa (sin ordenamiento) da origen a la silica y al
Opalo, este ultimo suele incluir alta concentracidn de agua [4].

La silice es utilizada principalmente para la construccidn de vidrios para ventanas,
botellas de vidrio, cerdmicos, cemento, fibras épticas para telecomunicaciones, peliculas
delgadas, entre otros. Es muy buen aislante y es por ello que se utiliza ampliamente en la
construccion de dispositivos electrénicos. Posee una banda prohibida de 9 eV entre la
banda de valencia y la banda de conduccidn, esto trae como consecuencia que sea
altamente transparente en el visible y en el ultravioleta (UV), a la vez que le confiere su
cualidad de aislante excepcional.

3.1.3 Estructura del SiO,.

Como se menciond anteriormente, el didxido de silicio puede ser cristalino (cuarzo) o
amorfo (silica). Todas estas formas polimdrficas son generadas por celdas basicas de SiO4
en forma de tetraedros con el Si en el centro y los cuatro O en cada uno de los vértices.
Estos tetraedros estan unidos mediante puentes de oxigeno Si-O-Si, con enlaces
covalentes, formando anillos. La figura 3.1a muestra un esquema de la unién espacial de
dos tetraedros SiO4 y en la figura 3.1b se muestra esquemdticamente la estructura
bidimensional de los anillos en la estructura del cuarzo. Por otro lado, la estructura de la
silica suele ser mas abierta que la cristalina y sin ordenamiento como se muestra en la
figura 3.1c, lo cual tiene como consecuencia que su densidad sea menor [5,6].
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Figura 3.1 Estructuras del SiO,. a) Enlace entre tetraedros, b) cuarzo y c) amorfo.

La cantidad de atomos de Si que componen los anillos siguen una estadistica que depende
de la estructura del SiO, que se analice. En el cuarzo, la tridymita y la cristobalita, cada
anillo contiene 6 dtomos de Si, mientras que en el amorfo existen distribuciones de anillos
generalmente de entre 3 y 8 miembros; en las otras formas cristalinas los anillos varian
entre 4 y 12 miembros.

Mientras en el diéxido de silicio alfa (cuarzo cristalino) el angulo entre los
tetraedros del SiO4 (Si-O-Si) estd bien definido (144°), en la silica esto no ocurre, ya que el
angulo entre los tetraedros puede tomar valores entre 120° y 180° con un maximo
alrededor de 150° [5,7].

3.1.4 Caracteristicas de materiales en bulto y nanoestructurados: efectos cudnticos.

Cuando las dimensiones de un objeto son reducidas a escala de nandmetros, sus
propiedades fisicas (resistencia, temperatura de fusidn, color, conductividad eléctrica,
conductividad térmica, etc.) pueden cambiar dramaticamente y diferir de lo observado en
el material en bulto. Si las dimensiones de un material se reducen de valores
macroscopicos (metros o centimetros) a escalas mas pequefias (milimetros o
micrémetros), las propiedades siguen siendo las mismas en todo momento; sin embargo,
a medida que se van reduciendo las dimensiones a escalas aln menores comenzaran a
manifestarse pequefios cambios. Cuando finalmente las dimensiones son por debajo de
los 100 nm, los cambios significativos seran extremadamente notables, ya que las
propiedades fisicas son dominadas por el llamado efecto cudntico del tamario [8].

Si consideramos un material en bulto, los niveles electréonicos son de caracter
continuo, es decir exhiben un espectro continuo, tal como las bandas de niveles de
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energia, pero a medida que la longitud de onda de De Broglie es del orden del tamaio de
la nanoestructura, el espectro de ésta es de cardcter discreto; es decir, la densidad de
estados se desintegra en un conjunto discreto de picos agudos, tal como se muestra en la
figura 3.2 [8].

o

nc L Bulto

NI

Densidad de estados
i

e

AEO Energia

Figura 3.2 Esquema de la densidad de estados de una material en bulto y nanocristalino. El cambio en
el estado de energia mas bajo estd indicado por AE,

Dado que casi todas las propiedades fisicas (electrdnicas, dpticas, etc.) se ven
afectadas por la densidad de estados, los efectos de tamano cuantico se manifiestan en
muchas caracteristicas de los nanomateriales.

Otro cambio importante que ocurre con la reduccion del tamafio del material es el
cambio de energia del estado mas bajo, AEg. Si consideramos nanoparticulas
semiconductoras, por ejemplo, este cambio conduce a un aumento de la banda de energia
prohibida conforme el didametro de la particula se reduce.

3.1.5 Teoria de bandas: silicio.

Cuando un sdlido se forma, los niveles de energia de los dtomos en conjunto se ensanchan
y forman bandas de energia permitidas. En todos los casos los electrones externos o
electrones de valencia forman la banda de energia conocida como banda de valencia y
qgue corresponde al nivel mas alto en el que se encuentran los electrones de valencia en el
estado base. La banda mas préoxima a la banda de valencia es conocida como banda de
conduccion, en ésta existen estados desocupados y puede ser alcanzada por algunos
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electrones (en particular de la banda de valencia) bajo ciertas condiciones; por ejemplo, si
se les da un poco de energia en forma de calor, voltaje o absorbiendo un fotdn. De este
modo, electrones en la banda de conduccion son considerados como electrones libres y
son los responsables de que exista el transporte de corriente eléctrica en algunos
materiales tal como los conductores (figura 3.3a), donde la banda de valencia y la banda
de conduccion se encuentran juntas por lo que abundan electrones libres. Por otro lado,
existen materiales en los que su banda de valencia y su banda de conduccién se
encuentran separadas por una brecha de energia prohibida (también llamada banda
prohibida o Gap) tal como se muestra en la figura 3.3b y 3.3c, estos materiales son
conocidos como aislantes y semiconductores, respectivamente. Los electrones sdlo
pueden tener energias que correspondan a estados dentro de las bandas, pero nunca
energias con estados dentro de las brechas prohibidas; es decir, no existen electrones
dentro de las brechas prohibidas. La diferencia fundamental entre un semiconductor y un
aislante es el gap, en aislantes el valor energético del gap es muy grande, lo que origina
que la banda de conduccidn sea inaccesible para electrones de la banda de valencia;
mientras que en semiconductores es pequefio, lo que origina que bajo ciertas condiciones
el semiconductor puede tener electrones libres comportdndose como un conductor y
otras ocasiones como un aislante [9].

Banda de conduccion Banda de conduccion Banda de conduccion
= |
9 I9IIII >
- - e e . Gap Electrén
Banda de valencia Banda de valencia Banda de valencia
a) Conductor b) Aislante c) Semiconductor

Figura 3.3 Bandas para materiales a) conductores, b) aislantes y c) semiconductores.

Cuando un electrdn salta de la banda de valencia a la banda de conduccién, deja
un hueco (generalmente llamado hoyo o agujero) en la banda de valencia (figura 3.3c). El
hoyo representa la ausencia del electrén y es tratado como una particula de carga
positiva. Los electrones que son excitados de la banda de valencia a la banda de
conduccién eventualmente regresaran a la banda de valencia, recombinados con los
hoyos. Esto representa la tendencia natural de un sistema a regresar a su estado de
minima energia.
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Si el electrén se recombina con un hoyo (es decir, hay una transicién por parte del
electron de la banda de conduccidn a la banda de valencia) la ley de conservacion de la
energia dicta que la diferencia de energia (ancho de la banda prohibida) debe ser
conservada. Dependiendo del tipo de material que se tenga, esta diferencia de energia
puede dar como resultado la emisidn de luz (emisidn de un fotdén) o puede ser usada para
producir vibraciones en la red, siendo posteriormente disipada como calor (emisién de un
fondn) [10].

Pero no solo se debe conservar la energia, sino que el momento también debe
conservarse durante la transicion. En un semiconductor con banda prohibida directa (tal
como el GaAs), el minimo de la banda de conduccién y el maximo de la banda de valencia
se encuentran en el mismo valor de momento en el espacio k; permitiendo la transicion
entre la banda de conduccién y la banda de valencia (Figura 3.4). Por tanto, un electrén
gue se encuentra en la banda de conduccion se recombina con un hoyo en la banda de
valencia en un tiempo muy corto (~ 10”s) para emitir un fotdn de energia igual a la de la
banda prohibida [10, 11]. Con esto, la probabilidad de recombinacién radiativa es muy alta
en semiconductores con banda prohibida directa. La estructura de banda y el proceso de
recombinacidén radiativo para un semiconductor se ilustra en la figura 3.4 [10], donde E_es
la energia minima de la banda de conduccién y E,, es la energia maxima de la banda de
valencia.

hv=E.—E,

8 Vector de onda, k

Figura 3.4 Estructura de bandas de un semiconductor con banda prohibida directa. En la transicién
Optica, el momento del cristal hk se conserva.
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En un semiconductor con banda prohibida indirecta, tal como el Si, el minimo de la
banda de conduccién y el maximo de la banda de valencia se encuentran en diferentes
localizaciones en el espacio k (Figura 3.5). Esto trae como consecuencia que la
recombinacidn por un solo fotdn no esté permitida debido a que no hay conservacion del
momento. Para que esta transicion esté permitida, es necesaria la participacion de una
cuasi-particula llamada fondn, con el momento adecuado, de tal manera que haya
conservacion de éste durante la transicion. Los fonones no son mds que modos
cuantizados de las vibraciones en la red.

En un material en bulto, esta participacion de los fonones en la transicidn dptica es
muy débil, lo que permite que muchos otros procesos no radiativos dominen, dando lugar
a una enorme caida en la eficiencia de la emision de luz. La estructura de bandas para un
semiconductor indirecto se muestra en la figura 3.5 [10], donde Ees la energia del gap.

Vectorde onda, k

Figura 3.5 Estructura de bandas de un semiconductor con banda prohibida indirecta. En la transicidn
Optica participa un fondn (P) para que se dé la conservacién del momento durante dicha transicion.

Por esta razén el silicio en bulto no es adecuado para la implementacion de
dispositivos optoelectrénicos. Hasta la fecha, la industria de semiconductores
optoelectrénicos ha sido dominada por componentes semiconductores del grupo llI-V de
la tabla periddica debido a su alta eficiencia en transiciones dpticas, principalmente
debido a su banda prohibida directa.
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3.2 Implantacion lénica.

La implantacidn idnica es una técnica nuclear muy empleada para diversos estudios y
aplicaciones. Esta técnica consiste basicamente en acelerar iones con energias que van
desde los KeV hasta los MeV y hacerlos incidir sobre un blanco. Dependiendo de las
caracteristicas deseadas, los iones pueden quedar implantados en una capa delgada cerca
de la superficie o mucho mas profundas. Para obtener esta profundidad es necesario
conocer todos los procesos fisicos que intervienen durante el proceso. A continuacién se
describen los mas importantes [12].

3.2.1 Interaccion de particulas cargadas: iones positivos.

Sabemos que en la naturaleza existen diversos tipos de particulas con carga (electrones,
protones, deuterio, particulas alfa, etc.) que pueden tener diferencias o similitudes en su
forma de interactuar con la materia; sin embargo, en esta seccién nos limitaremos a
estudiar la interaccidn de iones positivos con la materia.

Llamamos iones positivos a aquellos dtomos que, por alguna razén, han perdido
uno o mas electrones, lo que tiene como consecuencia que tengan una carga neta
positiva, por ejemplo, iones ligeros de He'* asi como iones pesado de Au2+y de Cu®, por
nombrar algunos. Existen algunos atomos que al estar completamente ionizados pueden
ser considerados como particulas puntuales, tales como deuterones (deuterio ionizado) y
particulas alfa (helio doblemente ionizado), entre otros. Una principal caracteristica de los
iones, y en general de las particulas cargadas, es que interaccionan con la materia
primeramente a través de fuerzas coulombianas [13].

Particula Cargada

Electrén

Figura 3.6 Esquema de la interaccion de una particula cargada con un dtomo.
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Consideremos un ion positivo que viaja a través de un material y un atomo de este
material. Como se muestra en la figura 3.6 [14,15], la particula (ion) puede interactuar con
los electrones atdomicos o con el nucleo atémico. Luego, debido a que el radio del nicleo
atémico es mucho menor que cualquier radio de la drbita electrdnica, es de esperar que
haya mayor probabilidad de interaccionar primeramente con los electrones y
posteriormente con el nucleo. El hecho de que el ion interaccione con los electrones tiene
como consecuencia la ionizacidén y excitacion del material, esto tiene como resultado el
frenado electrénico (véase con mas detalle en la seccién 3.2.3) del ion. Este se basa en la
descripcién de la transferencia de energia, parcial o total, del ion incidente en el plasma
cuantizado de electrones del material blanco. Para el segundo caso, la interaccién ocurre
con los dtomos completos y da a lugar al llamado frenado nuclear.

La interaccion con los electrones no termina sélo en ionizacidn y excitacion, sino
gue también da lugar a otros fendmenos, por ejemplo, si un el electrén de un dtomo del
material es excitado de un estado energético E; a E; y luego decae de E, a Ej, la energia
sera liberada como un fotén en el rango de los rayos-X. Sin embargo, aqui no
abundaremos sobre los procesos secundarios.

Cuando un ion atraviesa un material con determinada velocidad, puede ir
intercambiando electrones con el medio; por ejemplo, un ion de helio pasa del He?* al He™
y luego al He® (neutro) al irse frenando y recogiendo electrones. Aunque este fendmeno es
mas factible cuando la velocidad del ion es del orden de la velocidad de los electrones en
el medio material. Por lo tanto, mientras el ion avanza dentro del material, éste va
gradualmente perdiendo energia cinética como consecuencia de las interacciones que
sufre con todas las particulas cargadas que se encuentra a su paso, generando asi un
frenado gradual hasta que, eventualmente, el ion se detiene por completo. En la siguiente

seccién describimos el proceso de frenamiento.

3.2.2 Poder de frenado: frenado electronico y frenado nuclear.

El poder de frenado (S) para una particula cargada, en un absorbedor dado, se define
simplemente como la diferencial de energia perdida entre la diferencial de longitud
recorrida y estd dada de la siguiente manera

S = dE 3.1
- dx (')
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donde E es la energia y x la distancia recorrida [16]. Por tanto, S tiene unidades de energia
sobre distancia y generalmente se mide en [MeV/cm] u otras combinaciones de energia y
longitud.

Ax
Particulas transmitidas Particulasincidentes
E-AE E
Blanco
delgado

Figura 3.7 llustracion de la pérdida de energia de una particula al atravesar un material.

En la figura 3.7 se ilustra la pérdida de energia de una particula al atravesar un
blanco de grosor Ax. La energia perdida (AE) es depositada dentro del blanco a través de
diversos fendmenos.

Poder de frenado electronico. Este tipo de frenado se debe, como se dijo anteriormente,
a la interaccion del proyectil con los electrones del material produciendo ionizacién y
excitaciéon atdmica. Estas interacciones son ineldsticas y ademas la transferencia de
energia en cada colisién es pequena, lo que permite tratar el frenado como una funcién
continua [13]

La ecuacidn mas empleada para el poder de frenado electrénico es la ecuacién de
Bethe-Bloch [16], que incorpora diversas correcciones, y viene dada por:

dE  4me*z?
Tdx T g (3:2)
Con B definido como:
2myv? v?\ v?
B=7|n(——]-m(1-5)-= (3.3)

donde v y ze son la velocidad y la carga del proyectil, N y Z son la densidad y el nimero
atémico del blanco, mg es la masa reducida del electron y e es la carga del electron. El
parametro I representa el promedio del potencial de ionizacién y excitacién del blanco
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cuya aproximacién puede ser tomada como I = 10Z en unidades de eV [13]; sin embargo,
normalmente es tratado como un pardmetro determinado experimentalmente para cada
elemento.

Para particulas cargadas no-relativistas (v << c), sélo el primer término en B es
significativo. La ecuacidn 3.2 es valida generalmente para diferentes tipos de particulas
cargadas, siempre y cuando sus velocidades sean grandes comparadas con las velocidades
de los electrones de los atomos absorbentes.

Poder de frenado nuclear. Este es debido a los choques elasticos del proyectil con los
atomos completos del blanco. Toma importancia cuando la velocidad del ion incidente es
baja. El proceso puede ser visto como una serie de colisiones entre dos cuerpos, lo que
genera que las trayectorias sean quebradas debido a la interaccidon coulombiana en cada
choque, generando asi angulos de dispersion distintos [13]. La figura 3.8 muestra un
esquema tipico de colision entre un ion y un atomo.

Proyectil

2
Posicion Blanco
original M

Figura 3.8 Esquema de colision tipica entre un ion y un atomo.

El pardmetro de impacto (b) se define como la distancia minima a la que el
proyectil se acercaria al ndcleo blanco si no existiera ninguna fuerza entre ellos (Figura
3.8). El ion es desviado a un angulo 8; y el atomo blanco es desviado a un angulo 6,,
ambos medidos respecto a la direcciéon de incidencia del ion. La energia transferida al
blanco durante la colision depende de la energia inicial del ion y del pardmetro de
impacto. Es sencillo ver que cuando el parametro de impacto tiende a infinito, la energia
transferida tiende a cero; sin embargo, cuando el parametro de impacto es cero, la colisién
es completamente frontal haciendo que la energia transferida (T(E;, b)) sea maxima. De
esta manera, la energia perdida por un ion al atravesar un material de espesor Ax se
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obtiene integrando T(E;, b) sobre todos los parametros de impacto [14] que se presentan
durante el recorrido, de modo que:

(e¢]

AE = —NAxf T(E,b)2rbdb (3.4)
0

Ahora, de la definicidn de poder de frenado, tenemos:

_ (d—E) N f T(E,, b)2rbdb (3.5)
dx/, 0

donde T(E;, b) es la funcidn de transferencia de energia entre el ion y el dtomo del blanco,

la forma de éste dependera del potencial de interaccion V (r) entre las dos particulas. No

existe una expresidn analitica para V() que sea valida para cualquier radio, sin embargo,

existen muchas aproximaciones que son Utiles para diferentes intervalos de validez

[13,14].

Poder de frenado total. Hemos visto que hay dos tipos de frenado que se presentan

cuando un ion atraviesa una muestra. De modo que podemos hablar del poder de frenado
total, definido como la suma del poder de frenado electrénico y el nuclear.

(&), = (8. %), 6o

En la figura 3.9 se muestran los dos tipos de frenado [13]. La contribucion de la
parte nuclear es dominante en la regidn de bajas energias, mientras que a altas energias,
la contribucidn del frenado electrénico es dominante.

Electrénico

S
>

dE/dx

Nuclear

v

Velocidad del proyectil

Figura 3.9 Gréfica que muestra las formas de los tipos de frenado electrénico y nuclear.
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Por tanto, existen ciertas consideraciones que debemos enfatizar para plantear un
modelo para cada tipo de frenado. Por ejemplo, para el frenado electrénico, al hacer
consideraciones sobre la energia, en realidad estas se hacen sobre la velocidad, ya que la
masa del ion no interviene, tal como se puede ver en la ecuacién 3.2. Ademads, debe
tenerse en cuenta que en algun instante del recorrido de la particula, el frenado
electrénico pase a ser frenado nuclear, ya que el ion incidente intercambie electrones con
el blanco, frenandose. Por estos y otros efectos, debe tenerse en mente que la teoria
aplicable al problema del poder de frenado tiene un intervalo de validez y algunas
restricciones.

Poder de frenado masico. El poder de frenado depende del estado fisico del material,
razon por la cual conviene a veces usar otras cantidades que son propiedades atémicas o
electrénicas del material, y por lo tanto son aditivas cuando se trata de materiales
compuestos. Por ello, se define el poder de frenado mdsico € como el poder de frenado
por densidad atdomica, que tiene la ventaja de ser independiente de la densidad
volumétrica del material. Esta expresada como

-

donde N es la densidad del material [13].

Cuando se tiene una muestra con mas de un elemento, la pérdida de energia se define
como la suma de las pérdidas de energia de cada elemento multiplicadas por la
abundancia del elemento. Este postulado se conoce como regla de Bragg y viene dada por
la ecuacién 3.8.

gAmBn = med + neb (3.8)

AmBn

Donde ¢ es la seccion eficaz de frenado del compuesto AmBn, €4 y € son las

secciones eficaces de frenado de los atomos A y B, respectivamente y m y n son las
abundancias (expresada como fraccion molar) de los elementos A y B, respectivamente.

3.2.3 Profundidad de la implantacion.

Como hemos visto, cuando un ion penetra un material sufre ligeras desviaciones debido al
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frenado electrénico cuando su velocidad es alta y desviaciones mas notables como
consecuencia del frenado nuclear cuando viaja mas lento, ocasionando asi que la
trayectoria del proyectil no sea una linea recta sino un conjunto de desviaciones
estocasticas que inician al penetrar el material y hasta que el proyectil queda en reposo. Es
por ello que la distancia que recorre el proyectil es mas grande que la distancia que
representa la profundidad de implantacion. La figura 3.10 muestra el esquema de la
trayectoria de un ion al penetrar un material hasta frenarse por completo.

lon incidente

X
:'_' f Profundidad

~<_ !
=B P Yy %)

Ry AIcance,/

/7
e R; Alcance
/7

/
K ’ transversal
z R
Y p proyectado
x Alcance
lon incidente proyectado

Figura 3.10 Imagen que muestra los alcances proyectados y el alcance real de un ion al penetrar
dentro de la materia.

Consideremos un ion (proyectil) con energia cinética E;, que incide sobre un
material a un dngulo a con respecto a la normal de la superficie de la muestra. Colocamos
el origen en el punto de incidencia del ion. De este modo, la direccién de incidencia queda
determinada por el vector R, . Posterior a las colisiones, el ion es frenado completamente
en el punto P(xs, ¥r, 2¢), de modo que definimos el alcance radial R, como la magnitud
del vector P que va del origen a P(xf,yf,zf). R, es el vector que representa el alcance
proyectado, que no es mas que la proyeccidn del vector P sobre la direccién de incidencia
y R, es la proyecciéon del vector P sobre la superficie de la muestra. R,’; es el alcance
transversal proyectado que se obtiene de |P — R, |. Por ultimo, la distancia total recorrida
por el ion durante su trayecto es R;, que definimos como el alcance. Con esto, queda en

claro que la profundidad no es mas que la componente x; de P.
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Con ayuda de la figura 3.10, podemos obtener las relaciones entre las magnitudes
de los vectores anteriormente definidos, es decir, entre las distancias [17].

Primero
1
Rs = (yf + 27)? (3.9)
Luego
1
R, = (xf+yf + zf)? (3.10)
Para R, se tiene que
5 1
R: = [(xf sin(a) — yy cos(a))” + Zf]z (3.11)

De esta manera podemos conocer el valor del alcance proyectado como

R, = [R? + (R;;)Z]% (3.12)

Por ultimo, recordando la definicién del poder de frenado (ecuacién 3.1), éste se relaciona
con el alcance (R;) de la siguiente manera

O( dE\"!

RL(EO):f _E) dE (3.13)

Eo

Como era de esperarse, a mayor energia de incidencia (E;), mayor distancia recorrida.

3.2.4 Distribucion de la implantacion.

En un experimento no se utiliza un solo proyectil y un blanco, sino un conjunto de
proyectiles con la misma energia E, que interaccionan con un conjunto de blancos. Debido
a la naturaleza estocastica de los choques que se presentan en la trayectoria de cada ion,
éstos aun con las mismas caracteristicas e incidiendo sobre el mismo material, recorreran
caminos distintos, generando una profundidad de implantacidn distinta para cada ion. Por
este cardcter aleatorio del frenado, los proyectiles presentan una distribucion w(R;) de
alcances alrededor del alcance promedio < R; > tal como se muestra en la figura 3.11
[14].
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Figura 3.11 Distribucion idealizada de alcances de iones en una muestra.

3.2.5 SRIM.

En muchos estudios de implantacién de iones se emplean simulaciones para obtener una
primera aproximacion de los posibles resultados experimentales, como son la profundidad
de implantacidn, la distribucién, etc. El paquete de software mas empleado es SRIM ya
gue permite simular el alcance, el poder de frenado, la distribuciéon de iones, entre otros
procesos fisicos que ocurren dentro de la materia, ademas de que se ha ido mejorando
continuamente desde su introduccién en 1985.

SRIM utiliza varias teorias de frenado para evaluar la exactitud del poder de
frenado experimental. En 1993 Bragg y Kleeman realizaron experimentos de frenado de
iones de radio en gases organicos tales como el bromuro de metilo y el yoduro de metilo,
esto con el fin de estudiar la dependencia del frenado de las particulas alfa con respecto al
peso atédmico del blanco. Calcularon la contribuciéon del frenado de dtomos de hidrogeno y
carbono en blancos de gases de hidrocarburos suponiendo una adicién lineal sobre la
composicidon quimica de los atomos de H y C de los blancos. Estos experimentos les
permitieron formular la idea del poder de frenado de un compuesto, el cual, en base a los
resultados obtenidos, puede ser estimado por la combinacién lineal del poder de frenado
de sus elementos individuales. Dicho resultado ha llegado a ser conocido como la Regla de
Bragg [18,19]. Esta regla es razonablemente precisa y las medidas de frenado de iones en
compuestos con SRIM se desvian menos del 20% del predicho por la regla de Bragg. Otro
tipo de simulacién cuyos resultados son muy buenos y tiene relacién con este trabajo es el
frenado de iones pesados de altas energias. J. Ziegler, M. Ziegler y J. Biersack reportan en
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uno de sus trabajos [18,19] el frenado de iones pesados de altas energias (He, C, O, entre

otros) en aluminio utilizando los datos de 135 articulos y lo comparan con la simulacién de

SRIM. El error medio fue de 2.7%, lo cual sugiere una muy buena aproximacion.

Es por ello que se empled este software para realizar las simulaciones de las

implantaciones llevadas a cabo. Primero se realizé la simulacién de iones de Si sobre

cuarzo (SiO;). Posteriormente, sobre esta misma simulacion, se realizé la simulacién de la

implantacion de iones de Au. Esto con el fin de que la simulacion fuese lo mas parecida a

las implantaciones reales. En las siguientes figuras se muestran la trayectoria de

proyectiles y los perfiles de implantacion en funcidn de la profundidad.

Ion Trajectories
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Figura 3.12 Simulacidn con SRIM de la implantacion
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Figura 3.13 Simulacién con SRIM de la implantacién de iones de Au a 2.0 MeV y Si a 1.5 MeV sobre SiO,.
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Figura 3.14 Simulacién con SRIM de la implantacién de iones de Aua 3.0 MeV y Si a 1.5 MeV sobre SiO,
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Figura 3.15 Simulacién con SRIM de la implantacién de iones de Au a 4.0 MeV y Si a 1.5 MeV sobre SiO,.

Lo primero que podemos notar, para el perfil de de implantacion del Si, es que la
profundidad de implantacion y el rango de implantacién, con valores de 1.64 um y 1.36
um, respectivamente, se mantienen casi invariantes en todas las simulaciones (mas
detalles en la seccién 5.1); esto era de esperarse ya que todas las simulaciones se
realizaron con iones de Si a una energia de 1.5 MeV, tal como se realizd
experimentalmente en las muestras reales.

Por otro lado, en el caso del Au, a medida que la energia de implantacién aumenta,
la profundidad y el ancho del perfil de implantacion también aumentan (mas detalles en la
seccidon 5.2). Que el rango de implantacion aumente, provoca que la altura del perfil de
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implantacion disminuya, debido a que ahora los iones implantados se distribuyen en un
rango mayor. En cuanto a la posicién del pico del perfil de implantacidn del Au, éste se va
acercando mas al pico del perfil de implantacién del Si; incluso podemos observar en las
figuras 3.14 y 3.15 que ambos perfiles de implantacion llegan a empalmarse; lo que nos
indica que en un pequefa regién hay una mezcla de iones de Au y Si. Estos resultados eran
de esperarse, ya que a mayor energia, menor es el frenado de los iones; lo que genera una
profundidad y rango de implantacién mayor.

Ahora, usando nuevamente SRIM, realizamos simulaciones con distintos iones
sobre el mismo blanco (cuarzo); y de igual manera, realizamos simulaciones de un mismo
ion (iones de Au) pero sobre distintos blancos.

Los iones empleados para simular la implantacién sobre cuarzo fueron carbono (C),
hierro (Fe) y polonio (Po); todos con energia de 2.0 MeV. Las simulaciones se muestran en
las siguientes figuras.

a)
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Po b)
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NE Stragzle = BE2EBA Eurtosiz = = 1.4667
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Figura 3.16 Simulacidn de las a) trayectorias y b) perfil de implantacion de los iones de Po, Fe y C con
energias de 2.0 MeV sobre cuarzo.

De la figura 3.16a observamos que efectivamente, para una misma energia, los
iones mas ligeros son implantados a una profundidad mayor. Por otro lado, en la figura
3.16b se observa el rango de implantacién de los iones, donde el del Fe es el mas grande
que el del resto, lo que provoca que haya menor cantidad de iones para un volumen dado,
de modo que el alto del perfil de implantacidn es menor que el del Cy Po.
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El Po tiene el menor rango de implantacion, lo que provoca que el alto del pico del
perfil de implantacién sea mas alto que el del resto; esto nos indica que para el Po, la
densidad de iones implantados dentro del cuarzo es mayor, mientras que en el Fe es
menor. Para comprender mejor estos resultados seria necesario realizar estudios mas

cuidadosos enfocados a esta parte de implantacién de iones.

Por otro lado, para las simulaciones de un mismo ion sobre distintos blancos, se
eligié iones de oro con energias de 2.0 MeV sobre bronce, vidrio pyrex-pb y cartilago
esquelético; los datos de estos blancos son proporcionados por el diccionario del software
SRIM. La simulacién de la trayectoria y el perfil de implantacién de los iones sobre cada
material se presentan en una sola figura con el fin de observar mejor las diferencias entre

cada simulacidn. La siguiente figura muestra las simulaciones de las trayectorias.

1a)

el bronce con una densidad de 8.82 g/cm?, luego el vidrio pyrex-pb con 4.8 g/cm? y por

+T500A
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1 b) [+ 75004
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Figura 3.17 Simulacidén de las trayectorias de los iones de Au con energias de 2.0 MeV sobre de a) bronce,
b) vidrio pyrex-pb y c) cartilago esquelético.

En la figura 3.17 se observa las trayectorias de los iones de Au sobre distintos
blancos. Se inicid con el material mas denso hasta el menos denso. Primero se encuentra
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ultimo el cartilago esquelético con densidad de 1.10 g/cm"’, los cuales son proporcionados
por el software SRIM. Como se aprecia en la figura 3.17, los iones de Au penetran a una
mayor profundidad en el cartilago esquelético, que tiene menor densidad, mientras que
en el bronce, que es el mas denso, la profundidad de implantacion es menor en
comparaciéon con los demas materiales. En el caso del vidrio pyrex-pb, la profundidad de
implantacion es intermedia entre el bronce y el cartilago esquelético. Para observar mejor
estas diferencias, en la figura 3.18 se presentan los perfiles de implantacion de los iones de
Au sobre cada muestra.
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Figura 3.18 Simulacidn del perfil de implantacién de los iones de Au con energias de 2.0 MeV sobre de a)
bronce, b) vidrio pyrex-pb y c) cartilago esquelético.

Como podemos observar, el rango de implantacién en el bronce es el mas pequeiio
con 0.1919 um, en el vidrio pyrex-pb es de 0.2526 um y en el cartilago es de 0.5026 um,
gue es el mas grande. Esto provoca que el bronce tenga el pico del perfil de implantacion
mas alto y el del cartilago esquelético sea el mas pequeno. Sin embargo, a pesar de que la
densidad del vidrio pyrex-pb es casi la mitad de la densidad del bronce, el rango de
implantacién y la profundidad de implantacién de los iones de Au en ambos es muy
cercana. Lo que nos indica que no sélo la energia del ion es un factor importante en la
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implantacion, sino que también la composicién del blanco, tal como lo presenta la
ecuacion 3.8.

Lo anterior nos indica que cada ion interacciona de manera distinta con distintos
blancos, no sélo por la energia de incidencia, sino también por la forma en que se
transfiere esta energia entre el ion y el blanco, tal como lo indica la ecuacién 3.5, donde el
poder de frenado nuclear depende de la energia de incidencia y la funciéon de
transferencia de energia T(E, b) entre el ion y el blanco.

3.3 Retrodispersion de Rutherford (RBS)
3.3.1 RBS

Existen diversas técnicas de andlisis de materiales que permiten comprender la estructura
atédmica y nuclear de la materia. Algunos se basan en métodos de dispersidn y su principio
fundamental es la interaccion de particulas (iones, electrones, fotones, etc.) con el blanco
gue se desea estudiar. Una de éstas es la técnica conocida como Retrodispersion de
Rutherford o espectroscopia RBS (del inglés Rutherford Backscattering Spectrometry) que
es una técnica de origen nuclear y que debe su nombre al cientifico Ernest Rutherford
quien disefo esta técnica con la cual hizo incidir particulas de *He sobre una placa de oro
para conocer su interior y con ello descubrié el nucleo atémico [20, 21].

La espectroscopia RBS tiene grandes ventajas, tales como que es no destructiva,
permite determinar cuantitativamente la composicién de un material, determinar el perfil
de profundidad de elementos individuales y obtener perfiles de concentracion. Estas, y
otras ventajas mas, la colocan como una técnica muy poderosa; sin embargo, tiene un uso
muy limitado debido a su baja sensibilidad para analizar elementos muy ligeros que se
encuentran sobre matrices compuestas por elementos pesados. Este inconveniente a
menudo requiere la combinacion de otras técnicas como el andlisis de reacciones
nucleares (NRA), el analisis de deteccién de retroceso eldstico (ERDA) o usar energias
especificas para las cuales la seccidén eficaz de los elementos ligeros crece, permitiendo
obtener una mayor sensibilidad; a estas secciones eficaces se les llama Secciones No
Rutherford.

La técnica de andlisis RBS estda fundamentada en los siguientes cuatro conceptos
basicos: poder de frenado (seccién 3.2.2), factor cinematico de dispersién, seccion eficaz y
fluctuaciones de energia; los cuales proporcionan una gran cantidad de informacién
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referente a la estructura y la composicion de la muestra. Estos conceptos se explican a
continuacion:

Factor cinematico de dispersion.

El factor cinematico de dispersion (K) nos permite conocer la pérdida de energia que
sufre el ion incidente luego de ser dispersado por el blanco durante el proceso de colisién.
Dicha relacion toma la siguiente forma:

E = KE, (3.14)

donde E es la energia del ion incidente, mientras que E es la energia del ion dispersado.
A partir de la ecuacién (3.14) observamos la importancia de obtener el valor de K. Para
ello hacemos lo siguiente: consideremos que la interaccion entre el proyectil y el nucleo es
puramente eldstica, lo cual implica que tanto la energia como la cantidad de momento
lineal se conservan.

leEZ

Figura 3.19. Esquema de la colisién entre dos particulas; m1 se mueve y colisiona con m2
que se encuentra en reposo.

De la figura 3.19, se observa una particula (proyectil) de masa m; y velocidad v,
que colisiona eldsticamente con otra de masa m, que se encuentra en reposo (blanco).
Posterior a la colisidn, el proyectil es dispersado a un angulo 6 respecto a la direccion de
incidencia con velocidad v; mientras que el blanco retrocede a un dngulo ¢ respecto a la
misma pero ahora con una velocidad v,. El factor cinematico en el sistema del laboratorio
es:

my cos(0) + /m% — m? sin(6) ?
K= 21 (3.15)
mp —m;
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donde 6 es el angulo al cual el proyectil es retrodispersado. De esta ecuacién es facil
determinar la masa de cualquier nucleo dispersor (m,) debido a que, generalmente,
mq, Ey y 0 son cantidades conocidas [22].

Seccion eficaz.

La seccidn eficaz o seccidon transversal o, nos da una medida de la probabilidad de que
ocurra una dispersion a un angulo 6 (respecto a la direccion de incidencia) dentro de un
angulo sélido d{2 posterior a la colision.

Para comprender mejor este concepto, consideremos un haz de N particulas que
inciden sobre un blanco delgado de grosor t y con n centros de dispersidon por unidad de
volumen. A un angulo @ se coloca un detector que registra las particulas dispersadas dN
dentro de un angulo sdlido df2, entonces la seccién eficaz diferencial se define como:

=i v ()| 516

donde nt es la densidad areal (nUmero de atomos del blanco por unidad de area)

2

Figura 3.20. Esquema que muestra la dispersidn de una particula de masa my carga ze, al
interaccionar con un blanco de masa My carga Ze.

Si se considera una colision eldstica y la interaccidén se debe Unicamente a fuerzas
eléctricas (coulombiana), entonces la seccidn eficaz diferencial se puede derivar de las
leyes de conservacion de la energia y el momento. Dicha seccidn diferencial en el sistema
del laboratorio toma la siguiente forma (Apéndice A).
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N

, [1 — ((m/M) sin(GCM))Z] + cos(Ocy)
dURuth Zze? 4
do (eLab) = <4E0 ) Sin(GLab )4 , % (3.17)
[1 - ((m/M) sin(HCM)) ]

donde z es la carga del proyectil, Z es la carga del nucleo del blanco, e es la carga del
electréon, m y M son las masas del proyectil y del blanco respectivamente, E; es la energia
inicial del proyectil y 8.y, es el dngulo de dispersion desde el sistema del centro de masa.

Durante el proceso de desarrollo de la ecuacion 3.17 se obtiene una relacion entre
al dngulo de dispersién y el pardmetro de impacto (b). La ecuacidon 3.18 muestra dicha
relacién:

Z1Z,e?

0
b = 2 cot(E) (3.18)

donde u es la masa reducida, v es la velocidad del centro de masa. Esta relacion es muy
importante debido a que nos permite conocer b a partir del dngulo de dispersién 6 el cual
es facil de medir [23].

Fluctuaciones de energia

Cuando una particula se mueve dentro de un material y recorre una distancia Ax, ésta
interacciona con su entorno a partir de diversos procesos, originando que la particula
pierda energia durante el recorrido. La energia perdida AE esta sujeta variaciones o
fluctuaciones (del inglés energy straggling), lo cual limita la precisién en la resolucién de
ciertos aspectos como la profundidad a la que llega el proyectil [21].

Una de las primeras teorias para el estudio de las fluctuaciones de energia fue

desarrollada por Bohr en 1915 [24]. Esta relaciona el proyectil y el blanco de la siguiente
manera:

Ng = 4n(Z,e%)?Z,Nt (3.19)
donde (25 es la fluctuacién de energia de Bohr, que se puede ver como la desviacién

normal del ensanchamiento de la energia, relacionado con el FWHM (ancho total a la
mitad del maximo) a través de la siguiente expresion:
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g __FwHM _ FWHM
B7202m@)72~ 235

(3.20)

La principal suposicién que hace el modelo de Bohr es que hay una transferencia
individual entre la energia de un electrdn libre y el proyectil de carga Z;e ionizado; sin
embargo, esto solo es valido en la regidn de altas energias (regién Bethe-Bloch). A medida
qgue la energia del proyectil disminuye es necesario considerar que los electrones estan
ligados a los atomos. Una solucién al modelo de Bohr a bajas energias e intermedias fue
dada por Linhard y Scharff [21]; obteniendo las siguientes relaciones:

1
Q=EQ§L()() siy<3 ; 0=03% siy>3 (3.21)

con y = v2/Z,v¢, v es la velocidad del proyectil, vy = e /Ay L(x) el nimero de frenado.

3.3.2 Secciones No-Rutherford.

Hay ocasiones en las que el analisis por espectroscopia RBS de iones de baja energia arroja
resultados a partir de los cuales es imposible obtener la informacidn necesaria, ya que los
picos resultantes se encuentran superpuestos. Otro caso posible es que el elemento a
analizar sea mas ligero que el sustrato, provocando que el pico del elemento se pierda
dentro del espectro del sustrato. Una manera de solucionar estos problemas es
incrementando la energia del proyectil; sin embargo, esto también trae algunos
inconvenientes [21, 25].

Considerando esta solucidn, en el primer caso se logra reducir la superposicion de
los elementos, ya que al aumentar la energia, se disminuye la pérdida de energia de los
iones analizados. Sin embargo, muchas veces a estas energias, la seccion de Rutherford
deja de ser vdlida y es necesario incluir correcciones al momento de analizar la muestra.

Para el otro caso, se aumenta la energia del proyectil hasta que se presenten
resonancia y esto genere un aumento en la seccidn eficaz del elemento a analizar. De esta
manera aumenta la sensibilidad de deteccién del elemento ligero sobre o dentro de un
sustrato pesado.

Las secciones que se presentan a energias de resonancia son conocidas como
secciones No-Rutherford debido a que no siguen el comportamiento tipico de la seccién
Rutherford. En la actualidad, gracias a medidas experimentales, se conocen las regiones
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para las cuales la seccion es No-Rutherford, que estan presentes tanto a altas energias
como a bajas energias [26].

Ahora veamos la razdn fisica que origina las secciones No-Rutherford. Para bajas
energias, este comportamiento se debe al apantallamiento parcial de las cargas nucleares
por la capa electrénica que rodea al nicleo. Una buena correccién a la seccion fue dada en
1979 por L'Ecuyer y su grupo [27] por medio de la siguiente ecuacion:

o 0.0497, 75"
— =12 (3.22)
OR Ecu

donde E - es la energia del ion en el sistema Centro de Masa (en keV), Z; y Z, son el
numero atémico del proyectil y del blanco, respectivamente, y o/or es el factor de
enriquecimiento No-Rutherford.

Por otro lado, a altas energias, el hecho de que no se cumpla la seccion de
Rutherford se debe a la presencia de fuerzas nucleares de corto alcance. En la figura 3.21
se muestran las medidas y calculos realizados por diversas personas para tres proyectiles
distintos [28]. La linea delimita las regiones Rutherford (por debajo de la linea) y No-
Rutherford (por arriba de la linea).
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Figura 3.21 Se muestran las regiones donde la seccidn de ciertos proyectiles se desvia de la
seccion de Rutherford.

A partir de los puntos experimentales se obtienen las siguientes ecuaciones que permiten
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conocer mejor las regiones donde se presentan secciones No-Rutherford [28], estas son:

para 'H ENE = (0.12 +0.01)Z, — (0.5 + 0.1) (3.23)
para *He ENR ~ (0.25+ 0.01)Z, — (0.4 + 0.2) (3.24)
para ’Li ENE = (0.330 + 0.005)Z, — (1.4 + 0.1) (3.25)

donde EL’\gf, es la energia del proyectil en el sistema del laboratorio (MeV) y Z;, es el
numero atdomico del blanco. De esta manera resulta sencillo saber si la seccidon eficaz es
Rutherford o No-Rutherford conociendo la region en la que se esta trabajando.

3.4 Fotoluminiscencia de Puntos Cuanticos de Silicio.
3.4.1 Confinamiento cuantico.

Como se vio en la seccion 3.1.4, cuando el tamano de un material es reducido
continuamente hasta alcanzar dimensiones nanométricas, se presentan cambios
dramaticos en sus propiedades. En una nanoestructura, los electrones en la banda de
conduccidén y los hoyos en la banda de valencia son confinados espacialmente por barreras
de potencial.

Consideremos un material arbitrario. Si una de las dimensiones es reducida hasta el
rango de nandmetros; es decir, confinamos en una dimensién, mientras que las otras dos
dimensiones permanecen invariantes macroscépicamente, entonces obtenemos una
estructura conocida como pozo cudntico. Este proceso es mas conocido como
confinamiento cudntico 1D. Ahora, si dos de las dimensiones son reducidas y una
permanece invariante, es decir, un confinamiento cudntico 2D, entonces la estructura
resultante es un alambre cudntico. Por ultimo, el caso extremo de este proceso de
reduccion del tamafio es cuando las tres dimensiones espaciales son confinadas
(confinamiento cudntico 3D) y entonces la estructura obtenida es conocida como punto
cuantico. En general estos procesos son conocidos como confinamiento cudntico (QC, de
sus siglas en inglés)

Fundamentalmente, en todos los casos el confinamiento cuantico empuja hacia
arriba las energias permitidas, incrementando la efectividad de la banda prohibida. El
impulso de los niveles de energia hacia arriba va creciendo mientras las dimensiones del
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confinamiento cuantico van decreciendo. Por tanto, el confinamiento cuantico puede ser
usado para ajustar la energia de la luz emitida en nano-dispositivos dpticos basandose en
el tamano y la forma de las NPs.

Los textos de mecanica cuantica muestran que para un electréon confinado en un
pozo de potencial infinito de anchura a en una dimension (eligiendo la coordenada x y
tomando valores en el rango —1/2a < x < 1/2a), las energias estan dadas por:

(h)?
E, = n? = Eyn® 3.26
2
donde E, = % es la energia del estado base y n es el numero cuantico principal que

toma valores enteros positivos n=1, 2, 3...[29]. Esto muestra que cuando un electrén en un
solido es confinado a tamanos de particulas mas pequefias que la longitud de onda de
Fermi (correspondiente a la energia de Fermi: energia del nivel mas alto ocupado por un
sistema cuantico a temperatura de 0°K), la energia del electrén se desplaza a valores mas
altos (corrimiento al azul). Esta es la razén por la cual para NPs semiconductoras se
produce un aumento en la banda de energia prohibida; es decir, la banda de conduccién
es empujada hacia arriba elevando su energia; siendo mayor que la del bulto. Es por ello
qgue la dependencia del tamafio del pozo de potencial es importante para muchas
propiedades dpticas y electrénicas de las nanoestructuras.

3.4.2 Densidad de estados electrénicos D(E).

La densidad de los estados electrénicos D(E) depende drasticamente de las dimensiones
de la nanoestructura. Se define como el nimero de estados por unidad de intervalo de
numeros de onda. Mientras que para sistemas en bulto las variaciones de los D(E) se dan
en forma de raiz cuadrada, para sistemas de confinamiento cuantico 1D (pozo cuantico) el
comportamiento de la D(E) es en escalera. Para el confinamiento cuantico 2D (alambre
cuantico) se encuentran una estructura de picos; y por ultimo, para el confinamiento
cudntico 3D (punto cudntico) la D(E) es discreta, tal como se muestra en la figura 3.22.
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Figura 3.22 Densidad de estados D(E) para conductores dependiendo del tipo de QC que se tenga.

Existen diversas funciones que tratan de describir la densidad de estados D(E). En la tabla
3.1 se muestran el tipo de confinamiento y las funciones mas sencillas que lo describen
(en un intervalo pequeiio) [30].

Tabla 3.1 funciones mas sencillas para cada D(E) con su respectivo
confinamiento [30].
Estructura Gfad" .de Funcidn de D(E)
confinamiento

Material en Bulto oD VE

Pozo Cuantico 1D 1
Alambre Cuantico 2D 1/VE

Punto Cudntico 3D 6(E)

3.4.3 Puntos cuanticos (sistema cero-dimensional).

Los puntos cuanticos (QDs), también conocidos como dtomos artificiales, son llamados
materiales cero-dimensionales. Los QD son bastantes pequefios, usualmente menores a 10
nm y son muy estudiados debido a que exhiben propiedades que son intermedias entre las
del bulto y las de los dtomos o moléculas. En un QD, el movimiento de los electrones es
confinado en las tres dimensiones (x, y, z) y slo hay estados discretos (k,, k,, k) en el
espacio k. De este modo, un punto cuantico puede ser definido como una estructura
donde todas la dimensiones son comparables con el radio de excitacién de Bohr.

Cada estado individual en el espacio k puede ser representado por un punto. La
consecuencia final es que sélo son permitidos niveles de energia discretos, los cuales
pueden ser vistos como deltas (§(x)) en la distribucidn de estados (Dy(e)). Como hemos
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visto, las bandas de energia convergen a estados de energia discretos como los de un
atomo; sin embargo, este cambio es mds dramatico en los bordes de las bandas, de modo
gue influye en semiconductores mas que en metales.

En un QD, incluso en los estados mas bajos, los electrones tienen energias mas
grandes que los electrones de bulto en los bordes de la banda de conduccién [30]; tal
como lo demuestra la ecuacion 3.26.

La figura 3.23 muestra los estados de un sélido cero-dimensional o QD. En ella se
observa que a) el solido es confinado en las tres dimensiones hasta tener un tamaio
comparable con la longitud de onda de De Broglie de los portadores de carga, b) debido al
confinamiento, todos los estados (ky, k,,, k,) son descritos por puntos en el espacio k, c)
de modo que sdlo niveles de energia discretos son permitidos y d) la densidad de estados
D(E) contiene deltas para estados individuales.

a b :
) ] )k, (ky=0, k=0, k,=0)
A A
X y K, k,
. 1)
c) ¢
E(k )
( f’w) Dq(E)
A
\ J
= > ]\'K,y,Z » E
Akx,y,z

Figura 3.23 Ilustracion de los estados de un QD [30].

3.4.4 Niveles de energia de un punto cuantico.

El modelo del gas de electrones libres describe relativamente bien el caso de electrones en
la banda de conduccion de metales, es decir, conductores. Sin embargo, para electrones
en un material aislante, el modelo los describe muy pobremente. Para extender el modelo
del gas de electrones libres a semiconductores, el concepto de un nuevo portador de
carga, el hoyo, es introducido. De esta manera, algunas propiedades bdsicas de un
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material semiconductor pueden ser descritas por el modelo de electrones libres y hoyos
libres [30].

La relacién de dispersion para la energia de electrones y hoyos es parabdlica en
primera aproximacion. Esta aproximacién es valida para electrones que ocupan los niveles
que se encuentran en la parte inferior de la banda de conducciéon y para hoyos en la parte
superior de la banda de valencia. Cada pardbola representa un conjunto de electrones
(hoyo) cuasi-continuo a lo largo de una direccién dada en el espacio k. En la figura 3.24 se
muestran las pardbolas para las bandas de conduccidn (parabola arriba) y de valencia
(parabola abajo), asi como un espacio entre los vértices con energia E;, que representa la
banda prohibida. Las energias de Fermi Er y Ep representan el nivel mds alto ocupado
(para electrones) y el nivel mas bajo desocupado (para hoyos), respectivamente.

E(k)

Figura 3.24 llustracion de la aproximacion de la dispersidn de energia en un semiconductor en bulto.

La relacion de dispersiéon permite que los portadores de carga ocupen cualquier
estado sobre las parabolas. Podemos pensar que esto mismo ocurre para un QD; sin
embargo no es asi. Debido a que sélo pueden existir estados de energia discretos en un
QD, esto implica que cada una de las bandas parabdlicas del bulto son ahora parabolas
fragmentadas en un ensamble de puntos, como se muestra en la figura 3.23c. Esto debido
a la densidad de estados discretos que posee el QD, tal como se muestra en la figura
3.23d. En primera aproximacion, los niveles de energia pueden ser estimados con el
modelo de una particula en un pozo de potencial [30].

Se sabe que la energia mds baja para un electron en un potencial 1D (pozo de
potencial) es:
h2

E =— 3.27
01D = g2 ( )
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donde d es el ancho del pozo. En un QD, los portadores de carga estan confinados en las
tres dimensiones, con lo cual el sistema puede ser descrito como un pozo de potencial
tridimensional infinito (o caja). La energia potencial es cero en cualquier parte dentro de la
caja pero es infinita sobre las paredes. La forma de la caja puede ser de cualquier forma,
por ejemplo esférica o cubica. Si la forma es cubica, entonces la ecuacion de Schrédinger
puede resolverse para cada uno de los tres grados de libertad traslacional. La soluciéon para
la energia del sistema sera la suma de las energias individuales para cada grado de
libertad:
3h?

Eq3p(cubica) = 3Ey p = s

(3.28)

Si la caja es esférica de diametro d, entonces la ecuacién de Schrodinger puede ser
resuelta introduciendo coordenadas esféricas y separando la ecuacién en una parte radial
y una parte que contiene el momento angular. El nivel de energia mds bajo (con momento
angular igual a cero) es entonces:

2

Ey3p(esfera) =

El par de electrén-hoyo puede ser generado en un punto cudntico, por ejemplo,
por un proceso fotoinducido. La energia minima E; requerida para crear un par electron-
hoyo en un punto cuantico se compone de varias contribuciones. Una de las
contribuciones es la energia de la banda prohibida en bulto, E}, (bulk). Otra importante
contribucidon es la energia de confinamiento para los portadores, la cual la podemos
escribir como:

Eip = E;p(e™) + E;p(h™) (3.30)

donde h' se refiere al hoyo [30]. Para particulas grandes (bulto: d — o) E;, tiende a cero.
Podemos estimar la energia de confinamiento para un par electrén-hoyo en una caja
esferica. Para el estado mads bajo, la energia puede ser escrita como:

2

e — 31
2m*d? (3:3D)

Ey3p(esfera) =

donde m™ es la masa reducida del par electron-hoyo, es decir un excitén y estd dada por:

m'=— +— (3.32)
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Aqui m, y my, son las masas reducidas del electrén y del hoyo, respectivamente.

De acuerdo al calculo de la energia requerida para crear un par electrén-hoyo, es
necesario considerar el término de interaccion Coulombiana (Ecou.). El término Ecoy toma
en cuenta la interaccion mutua entre el electron y el hoyo, multiplicando por un
coeficiente que describe el apantallamiento de las cargas por el cristal. La fuerza del
coeficiente de apantallamiento depende de la constante dieléctrica € del semiconductor.
Una estimacidn del término de Coulomb da:

1.8 ¢?

" 2megyd (333)

Ecou =

Este término es bastante significativo debido a que la distancia promedio entre un
electrén y un hoyo en un QD es muy pequefia. Ahora podemos estimar una ecuacion para
la brecha de energia de un QD esférico semiconductor:

Egoty = Eguiy + Eo3p + Ecou (3.34)

Insertando las ecuaciones 3.31 y 3.33 en 3.34 obtenemos:

h? 1.8 e?
Egay = Egouiey + 573

- 3.35
2megyd ( )

Esta ecuacion hace énfasis en la dependencia del tamafo. Esta aproximacién
basica para la brecha de energia de un QD comprende dos términos dependientes del
tamafio: la energia de confinamiento, que varia como 1/d?, y el término de Coulomb, que
varia como 1/d. De modo que el efecto de confinamiento cuantico se vuelve el término
predominante para QD muy pequefios por su dependencia de 1/d? [30].

La figura 3.25 muestra la niveles de energia para el caso de un semiconductor en
bulto y un QD. Cuando el semiconductor esta en bulto los niveles de energia son
continuos, de modo que la pardbola que representa estos estados lo es también. Por otro
lado, cuando el semiconductor es un QD, los niveles de energia son discretos y estan sobre
la misma funcion parabdlica que en el caso en bulto. La figura 3.25 también muestra las
funciones de onda asociadas a los primeros niveles de energia para una caja esférica, que
se simula un QD.
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Figura 3.25 Estados discretos de energia y la funcién de onda asociada a cada estado para una caja
esférica.

La dependencia de la brecha de energia con el tamafio del QD puede ser una herramienta
util para el diseno de materiales y asi tener buen control sobre sus propiedades dpticas.

3.5 Plasmdn de Resonancia del Au.
3.5.1 El Au.

EL Oro (Au) es un metal de transicion con numero atémico 79; fue el primer metal
descubierto y explotado por los humanos. El oro en bulto, en su forma metalica, tiene una
estructura de cristal cubica centrada en la cara (fcc), un atributo que comparte con varios
otros elementos metalicos ductiles incluyendo el aluminio, la plata, el niquel, el platino y el
cobre [31]. Su funcidn de trabajo, un parametro que es de gran interés en el contexto de
su uso en dispositivos electrénicos, esta dado usualmente en el rango de 4.8-5.5 eV [32,
33], con 5.3 eV un valor representativo para su uso en sistemas electrénicos moleculares
[34].

Otra de sus propiedades mas importante es su alta resistencia a la corrosion; esto
como consecuencia de que su primer potencial de ionizacidn es de 9.2 eV, el cual es alto
en comparacion con los del cobre (Cu) y plata (Ag), por ejemplo, cuyos potenciales de
ionizacién son de 7.7 eV y 7.6 eV, respectivamente [35]. Estas propiedades junto con otras,
como su reactividad quimica y propiedades o&pticas, son originadas debido a su
configuracién electronica.

El Au tiene una configuracién electrénica [Xe]4f145d1%6s!. Aqui los electrones de
los orbitales 5d y 6s presentan un apantallamiento de la carga nuclear por parte de los
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electrones 4f; resultando el efecto de contraccion lantdnida (decrecimiento del radio
atémico debido a fuertes apantallamientos), ademas de estar en el Unico lugar de la tabla
periddica donde este efecto se superpone con los efectos relativistas. En general, tanto en
metales nobles como de transicidn, sus propiedades estan determinadas principalmente
por los electrones mas externos de los orbitales d y s-p.

Cuando se hace el tratamiento fisico para obtener la estructura de bandas del
metal, los electrones externos d y s son tratados conjuntamente, dando como resultado 6
bandas; 5 de las cuales son aplanadas (bandas tipo d) y estdn a unos pocos eV por debajo
del nivel de Fermi que estd dentro de la 6ta banda resultante, la cual es del tipo de
electrones cuasi-libres (banda de conduccién s-p). De este modo, en metales nobles y de
transicidn, el umbral de las transiciones electrénicas interbanda se debe a las transiciones
de los electrones d al nivel de Fermi en la banda s-p; estas transiciones influyen
fuertemente en las propiedades épticas de dichos metales. Ademas, al considerar los
efectos de contraccién lantdnida y relativistas, se obtiene que el orbital 6s presenta una
gran estabilidad y es el responsable del alto valor del primer potencial de ionizacién y por
consiguiente, su resistencia a la corrosion [32].

Otra propiedad fisica que presenta el oro en bulto es el diamagnetismo
(débilmente repelido por campos magnéticos), pero recientemente se han reportado
resultados en los que se han medido atributos ferromagnéticos cuando su tamano se

reduce a menos a 2 nm de diametro [36], debido a la configuracién electrénica no
apareada de su superficie.

3.5.2 Color del Au en bulto.

Las propiedades dpticas de los materiales dpticos no lineales pueden ser descritas por la
permitividad (dependiente de la frecuencia) o constante dieléctrica [32]:

E=¢& tig (3.36)
donde &; y &, son la la parte real e imaginaria, respectivamente. En metales, la constante

dieléctrica es generalmente modelada usando el resultado del modelo de Drude de gas de
electrones libres [37], que es la siguiente:

—r (3.37)
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con su parte real €; e imaginaria &, dadas por:

wp wpY
81((1)) =&p — 0)2—-{-)/2 , Sz(a)) = m (338)
-2 3.39
v=1 (3:39)

donde &, es la parte real de la permitividad a alta frecuencia, wyes la frecuencia de
plasma en bulto (o frecuencia de plasma de electrones) y ¥y es la constante de
amortiguamiento que depende del inverso del tiempo de relajacién t, el cual estd
relacionada con el tiempo medio entre eventos de dispersion de los electrones [32,38].

La permitividad del modelo de Drude (ecuacion 3.37) es para un metal idealizado
en la ausencia de la transicion interbandas; éstas se presentan en todos los metales en
algun punto del UV o del espectro visible. Las transiciones interbanda son dificiles de
introducir en una forma analitica simple de la funcidn dieléctrica; un método usual para
hacerlo es afadiendo uno o mas términos de oscilador de Lorentz a la ecuacidn de Drude
(3.37). Este método tiene como resultado el modelo Lorentz-Drude [37,39].

En la figura 3.26 se muestran las graficas de la parte real e imaginaria de la funcion
dieléctrica compleja para el Au, obtenida con la ecuacién 3.37 del modelo de Drude y
comparada con los valores medidos experimentalmente por Johnson and Christy [40]. Con
esto se muestran los limites de validez de la ecuacién de Drude.

a) S v v v v b) 7 y
0 // o ST Ve 6 ™
0‘ 0““.‘. .‘..
a v N
’? ; , = ° e *s
_— a
w -10 1 é 4 ° ...‘v.
k) X, \ 3 o,
o -15 i o3 Region de ‘
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' =y interbanda
-25 1 1
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Energia [eV] Energia [eV]

Figura 3.26 Gréficas de la parte a) real y b) imaginaria de la funciéon dieléctrica compleja del Au. Se
comparan los datos experimentales [40] (linea puntos rojos) con los valores tedricos (linea continua)
obtenidos con el modelo de Drude [37].
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Claramente se puede ver que a frecuencias en el visible el modelo de Drude deja
de ser aplicable debido a transiciones interbanda, originando un incremento en &,.

El fuerte color amarillo del oro en bulto es debido a un borde de banda bien
definido alrededor de 2.4 eV [41], el cual corresponde a aproximadamente 500 nm, este
borde no es mas que el umbral de las transiciones interbanda y es causado, como vimos,
por los orbitales 5d y 6s. El conjunto de estas transiciones causa que la parte real de la
permitividad varie alrededor de —1 en la region de 2.5-5.0 eV (250 nm a 500 nm)
aproximadamente (figura 3.26a). Esta divergencia de &; origina un fuerte aumento en la
reflectividad del metal en bulto; alrededor del 35% a 500 nm y 95% en 600 nm. Es por ello
que la superficie del Au refleja el rojo, naranja amarillo y algo de verde, dando como
resultado el color caracteristico del Au; mientras que absorbe del Verde-Azul y partes del
Violeta [32].

Otra de las propiedades del oro es el rapido incremento de su reflectividad en
medio de la regién del espectro visible (Figura 3.27) y, como en muchos metales, se
extiende al infrarrojo. Esto es debido a la combinacién de la posicién del borde de banda y
el valor de la frecuencia de plasma. En la figura 3.27 se muestra la reflectividad de algunos
metales en bulto [32].
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Figura 3.27 Espectro de la reflectividad de algunos metales en bulto [32]
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3.5.3 Extincidn optica.

Sabemos bien que cuando se hace incidir un haz de luz blanca sobre un nanocompuesto,
después de que lo atraviesa, obtendremos un espectro alterado como respuesta. Dicha
respuesta contiene la informacién de la interaccién entre la onda electromagnética y el
nanocompuesto.

Para comprender este proceso, recordemos que la materia se compone de cargas
eléctricas discretas, ya sea protones o electrones. De este modo, cuando la onda
electromagnética incide sobre un obstaculo, las cargas comienzan a moverse debido a la
presencia de este. Sabemos ademds que las cargas aceleradas radian energia
electromagnética en todas direcciones; esta radiacion secundaria es conocida como
radiacion dispersada por el obstaculo. No necesariamente se emite la energia en forma de
radiacion electromagnética, sino que puede ser como energia térmica (proceso de
absorcién electromagnética). De este modo, el obstaculo dispersa o absorbe a la onda
electromagnética incidente.

De manera burda, la potencia dispersada (Py;5) por el obstaculo es simplemente
proporcional a la intensidad incidente (I;,,.) dada por P, = 04islin., donde la constante
045 €S la seccion eficaz de dispersion. De igual manera para la potencia de absorcién (P, )
dada por P, = 04pslin., donde o, es la seccion eficaz de absorcion. Estos dos
fenédmenos son los encargados de restarle potencia a la radiacidn, con lo cual, al otro lado
del obstaculo detectamos el efecto combinado de ambos fendmenos y que es conocido
como extincion.

Dicha potencia detectada estaria dada por P,,; = Pys + Py ¥ por consiguiente [42]:
Oext = Ogps T Oyis (3.40)
Siguiendo este razonamiento, cuando se realizan experimentos de extincidn éptica,
donde hacemos incidir un haz de luz monocromatica de intensidad I;,. sobre una muestra

de espesor L, obtendremos a la salida un haz de intensidad I,,;, que serda menor a la del
haz incidente. La figura 3.28 ilustra un esquema del experimento de extincién dptica.
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Figura 3.28 llustracién basica del proceso de extincidn dptica.

Cuando la reflexion es baja, la relacion entre la intensidad incidente y la emergente
es aproximada a:
Loyt = Iince_aL (3.41)

donde a recibe el nombre de coeficiente de extincion y L es el espesor de la muestra.
Dicho coeficiente depende de los procesos de interaccién entre el haz y la muestra; de
este modo, analizando el coeficiente de extincidn optica en funcion de la energia del haz
incidente es posible obtener informacidn sobre la estructura electrénica de la muestra. El
coeficiente a puede asociarse con la seccion eficaz de extincidn g,,; como [43]:

a = Co-ext = C(O-abs + O-dis) (342)
donde C es una constante que depende de la densidad de las inhomogeneidades de la
muestra y tiene unidades del reciproco del volumen. En nuestro caso sera el nimero de

NPs de oro por unidad de volumen y que llamaremos N.

En los experimentos de extincion dptica, la cantidad que se mide es la densidad
optica (p,p: ) 0 absorcion optica, y se define como [43]:

L.
pope = 10g (1) (343)

Iext

Sustituyendo 3.41y 3.42 en 3.43 obtenemos que:

Popt = log(€)LN Ty, (3.44)
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Hasta aqui hemos visto la relacién entre la intensidad luminosa de entrada y salida
cuando se realizan mediciones de extincidn déptica, sin embargo, no hemos hablado mucho
de las caracteristicas que se obtienen de estas mediciones. Una de esas caracteristicas es
que podemos obtener una funcién dependiente de la frecuencia del haz y que se
encuentra intimamente relacionada con el plasmén de superficie de las NPs metalicas.

La figura 3.29 muestra las medidas del espectro de extincion éptica de NPs de Au y

Ag con diferentes tamanos [39].

2v5 v T v T
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Figura 3.29 Espectros de extincién dptica de nanoparticulas de Ag y Au de distintos tamarios [39].

3.5.4 Plasmdn De Resonancia Del Au.

Cuando la luz interactia con un metal, los electrones libres (o de conduccién) pueden
oscilar colectivamente como en un plasma, y al igual que en un plasma, estas oscilaciones
poseen una frecuencia natural de oscilacién; en este caso la frecuencia de plasma de los

Ne? 2
@ =< ) (3.45)

P EoMe

electrones viene dada por:

donde N es la densidad de electrones, &, es la constante dieléctrica en el vacioy e y m,
son la carga y la masa del electron, respectivamente [44]. La energia cuantizada hw,de

estas oscilaciones colectivas del plasma de electrones es llamado Plasmdn.

A diferencia del metal, en un plasma la frecuencia de plasma involucra tanto la
frecuencia de electrones como de los iones positivos. De la ecuacion 3.45, podemos ver
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que la frecuencia de oscilacion w, depende unicamente de su densidad de electrones
libres.

Puesto que cuando una onda electromagnética incide sobre la superficie de un
metal sélo tiene una profundidad de penetracion limitada, menor a 50 nm para Au y Ag,
solo las oscilaciones de los electrones de la superficie son las mads significativas [44,45].
Estas oscilaciones colectivas de electrones superficiales son llamadas Plasmones de
Superficie (SPs de sus siglas en inglés). Cuando hay una interface entre un metal y un
dieléctrico e incide una onda electromagnética sobre esta, sobre la interfaz se generan
Polaritones De Plasmdn De Superficie. La figura 3.30 ilustra dicho plasmén, el cual causa
cargas positivas y negativas alternantes a lo largo de la superficie metdlica, con Ia
propagacion de ondas de densidad electrénica del material.

A Dieléctrico

\ALAL AL

ejele) e]e]e) ele]e) GGG X
s/ N’

Metal

Figura 3.30 Generacion del Polariton al incidir una onda electromagnética en una interface entre
metal y dieléctrico.

Por otro lado, cuando las oscilaciones de los electrones libres estan confinadas,
como lo es en una NP, entonces el correspondiente plasmén es llamado plasmodn de
superficie localizado (LSP o simplemente SP). En este caso, debido al pequefio tamaiio de
las NPs, el campo eléctrico puede provocar que los electrones libres se muevan hacia la
superficie de las nanoparticulas metdlicas en una direcciéon creando un dipolo, el cual
puede alterar su direccion con el cambio en el campo eléctrico (Figura 3.31). Cuando la
frecuencia del plasmoén dipolar es aproximadamente igual a la de la luz incidente, se
alcanza una condicién de resonancia, de modo que se producen interferencias
constructivas y la mas fuerte sefial para el plasmén. Dicho fenédmeno es cominmente
conocido como resonancia del plasmdn de superficie (SPR, por siglas en inglés) para NPs
metalica. Esta resonancia es principalmente observada para NPs esféricas de Au y Ag con
didmetros menores a 40 nm. La figura 3.31 muestra la interaccion entre el campo eléctrico
de la luz incidente y los electrones libres de la NP metalica (esférica) cuyo tamafio es
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menor a la longitud de onda del haz.

Campo eléctrico

v N\

Nube electrénica

Figura 3.31 Plasmon de superficie localizado producido por la interaccidn entre el campo eléctrico y
una NP metalica.

La frecuencia e intensidad de una resonancia del plasmén estd determinada
primordialmente por a) la propiedad dieléctrica intrinseca del metal, b) la constante
dieléctrica del medio en contacto con el metal y c) el patrén de polarizacion de superficie.
De modo que cualquier variacién en el tamafio de la NP metdlica puede alterar la causa de
polarizacién de la superficie y la resonancia del plasmén.

Asi, el espectro de extincién medido por la densidad oéptica representa la
superposicidon de la respuesta de los plasmones de superficie locales de cada NP de Au. De
modo que dicho espectro de extincion representa un efecto estadistico global de los
plasmones de superficie de todas las NPs y por consiguiente nos proporciona una
informacién general de los tamafios y formas de la poblacién de las NPs presentes en la
muestra.

La interaccion de una onda electromagnética con una NP puede ser entendida al
resolver las ecuaciones de Maxwell. Sin embargo, sélo hay soluciones exactas de éstas
para casos especiales como una esfera solida y cascaras esféricas concéntricas. Para otras
particulas con formas geométricas mas complejas, se requieren calculos numéricos con
algunas aproximaciones.

3.5.5 Propiedades dpticas de NPs metalicas.

Es bien sabido que las NPs de oro tienen un color diferente del oro en bulto. Esto es
debido a la resonancia del plasmén de superficie (SPR). Cuando las NPs tiene tamafios
entre 2 a 6 nm presentan un color rojo pardo, mientras que presentan un color rojo rubi
cuando su tamafio esta entre 10 y 20 nm [32]. En general, aun se desconoce el tamano
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para el cual ocurre la transicién de cimulo molecular a sélido. Sin embargo, como vimos,
los cimulos de metales nobles ya exhiben propiedades cudnticas a tamafios alrededor de
10 nm [46].

Como se dijo anteriormente, en el oro (y metales nobles y de transicién), parte de
sus propiedades épticas son debidas principalmente a la transicion de los electrones de la
banda d a la banda s-p. Estas transiciones influyen fuertemente en las propiedades
Opticas de estos materiales e interfieren con la absorcidon resonante de la luz de los
electrones de la banda de conduccidn. Por ejemplo, en el Cu y el Au la energia umbral para
la transicion interbanda es de 2.1 eV y 2.4 eV, respectivamente, mientras que en Ag es de
3.86 eV [32]; lo que provoca que la SPR sea mucho menos intensa en Cu que el Au y Ag.

Sin embargo, se ha visto que el color de las NPs también depende de la forma vy el
indice de refraccién del medio que las rodea. Una forma de estudio para comprender
estos cambios de color es a través del plasmén de resonancia, considerando cémo es
afectado por el tamafio, la forma y el medio que lo rodea. Se ha observado el corrimiento
hacia el rojo de la resonancia del plasmén de NPs de Au en un orden de 15 a 20 nm
cuando el radio incrementa de 5 a 50 nm [32,47], que muestra |la dependencia del color en
funcion del tamafio.

Muchas de las propiedades dpticas de las NPs metdlicas pueden ser tratadas en
términos de la electrodinamica cldsica mediante la introduccién del régimen cuasi-
estatico, el cual es valido sélo si el radio R de las NPs en menor que la longitud de onda A
de la luz incidente (R/A << 0.01). En este régimen los efectos de retardo del campo
electromagnético sobre el didmetro de las NPs son despreciables, generando asi un campo
gue es espacialmente constante pero variable en el tiempo. Debido a esto la respuesta
electrénica practicamente se limita a la interaccion dipolar eléctrica (Figura 3.32)

a) b)

E E
T Bt R E(to, x) o
X

Al T

R

Figura 3.32 Esquema de la interaccién de la luz con un nanociimulo a) respuesta multipolar, b)
respuesta dipolar.
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Para luz visible el régimen cuasi-estatico se refiere a nanocimulos con didmetros inferiores
a 10 nm, aproximadamente [48].

3.5.6 Respuesta cuasi-estatica de nanocumulos esféricos.

En general, cuando una onda electromagnética se propaga en un medio compuesto por
NPs y un dieléctrico, en el régimen cuasi-estdtico, ésta no puede resolver los centros de
dispersion individuales y el medio aparece como un medio homogéneo caracterizado por
una funcién dieléctrica compleja.

Es posible aproximar la respuesta dptica de las NPs a través de dos tipos de
modelos: el de islas discretas, en el cual se considera cada centro de dispersion, y el
modelo de medio efectivo, en el cual se considera un centro dispersor y el resto del medio
circundante se promedia en un medio homogéneo. En cuanto a la segunda aproximacion,
de la electrodindmica se obtiene que la constante dieléctrica efectiva & de tal medio estd
dada por [47,48]:

E—¢&p Em — €n
E+2g &y +2¢g,

(3.46)

donde V es la fraccion de volumen que ocupan los cumulos, &, es la constante dieléctrica
del medio que rodea a los cumulos y ¢, es la constante dieléctrica compleja de los
cumulos metalicos dada por ¢, = & + ic;. Cuando se tienen pequefias fracciones de
volumen, la ecuacidn 3.46 se puede expandir en términos de V hasta primer orden, y dado
que el coeficiente de absorcion a estd relacionado con la parte imaginaria de &, se obtiene
[47,48]:

3/2
we, &

c (g +2g)%+ &2

a=9V (3.47)

donde w es la frecuencia de la luz. Podemos ver que se obtiene un maximo para el valor
de w cuando se cumple la condicién

& +2¢ =0 (3.48)

Este valor maximo es la resonancia de plasmon de superficie y su posicién, ancho y
forma estdn determinados por la funcion dieléctrica del metal, el tamafio, la forma y la
concentracién de las NPs metdlicas y por la funcion dieléctrica del medio circundante.

53



Para NPs esféricas de Au (o Ag) cuyo tamafio es muy pequefio comparado con la
longitud de onda del haz incidente, se presenta una resonancia de plasmdn alrededor de
520 nm (400 nm para Ag) [32]. Se ha observado que cuando se incrementa el radio de las
NPs, el pico de resonancia es ligeramente desplazado a longitudes de ondas mayores.

Dentro de estas caracteristicas del espectro éptico, la de resonancia de plasmén de
superficie esta fuertemente asociado con los electrones de conduccion. En gran medida, el
fendmeno se puede entender como un dipolo oscilante formado por dos esferas, una
compuesta de los electrones de conduccidn y otra formada por los nucleos iénicos, como
se muestra en la figura 3.33

Cumulo electrénico

_—— + +
E + ¢
- — + +
- - +
Luz + +
> '_'; +
+ + — —
. .S + ="
Cumuloidnico +
Tiempot Tiempo t+T/2

Figura 3.33 Resonancia del plasmén de superficie excitado por luz a la frecuencia 1/T.

Un punto importante que debe ser tomado en cuenta es que, en el caso de metales
nobles, las transiciones interbanda y la polarizacion de los electrones interiores (no
conductores) también influyen significativamente en el plasmdn de resonancia [46].

Por otro lado, para metales de electrones libres, como los alcalinos, la funcién
dieléctrica esta gobernada principalmente por transiciones dentro de la banda de
conduccién, mientras que en otros estdn presentes contribuciones sustanciales de
transiciones interbanda (tal como se vio en la seccién 3.5.1); es decir, desde bandas
inferiores a la banda de conducciéon o desde de esta banda a niveles superiores no
ocupados. Los metales nobles y de transicion como el Au presentan ambos tipos de
transiciones.

En general la parte real e imaginaria de la funcién dieléctrica, que describen la

polarizacién vy la disipacidon de energia, respectivamente, estan mutuamente relacionados
por la relaciones de Kramers-Kronig, a menudo llamadas integrales de dispersién [46].
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3.5.7 Respuesta optica de electrones libres.

Una aproximacion simple que generalmente es empleada para este estudio es el modelo
de Drude-Lorentz-Sommerfeld [37,46]. Este modelo supone que la respuesta
macroscépica del metal puede ser obtenida del estudio de la influencia del campo externo
con un solo electréon, y posteriormente multiplicar este efecto por la densidad de
electrones del metal; obteniendo su respuesta macroscépica. Es por ello que en este
modelo se puede considerar que tiene el mayor acoplamiento posible entre los electrones,
puesto que estos actian en fase, coherentemente ante la perturbacion. Las fuerzas
externas se restringen a la parte eléctrica del campo electromagnético aplicado sin
correcciones al campo local.

Por simplicidad, se considera un medio isotrépico y se resuelve la ecuacion de
movimiento del electréon libre para obtener el momento dipolar. Haciendo uso de las
ecuaciones de la electrodindmica cldsica, se llega a la siguiente ecuacion:

2
Wy

e=1-—2F
w?+ilw

(3.49)

Que es la misma ecuacion que (3.37) para el gas de electrones libres, sélo cambia
I', que es la constante de relajacion y estd relacionada con el camino libre medio del
electron [, por I' = vf/l, donde vyes la velocidad de Fermi.

La constante de relajacion I' debe tener en cuenta todas las posibles interacciones
de los electrones. En un metal en bulto los electrones son dispersados por los defectos de
la red y por los fonones, todo eso establece un valor para I' dependiente de Ia
temperatura. Por otro lado, en cumulos, los electrones al oscilar por el campo eléctrico
son dispersados adicionalmente por la frontera del cumulo. La frecuencia de estos
choques de los electrones con las paredes del cimulo se aproxima a I = v¢/R, donde R
es el radio del cumulo, lo que muestra un efecto de tamano. Considerando la presencia de
ambos fendmenos, el valor de I" se calcula como [49,50]:

vV
Ly Ef (3.50)

v
F=Fbulto +FR =T

El efecto de tamafio sobre I' provoca que la banda de extincién del plasmén se
ensanche con la disminucidon de R. También puede provocar un ligero corrimiento de esta
banda hacia el azul (hacia mayores energias o menores longitudes de onda). Este efecto de

tamafio es muy importante, ya que no sélo permite manipular propiedades opticas de
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materiales basados en cumulos embebidos en vidrio, sino que también es posible
monitorear el tamafio de éstas a través de la siguiente expresién [50-52]:

vV
R=—72— (3.51)
Awpwhm

donde Awpyyy €s el ancho a la mitad de la altura maxima (en frecuencia) de la banda del
plasmédn, obtenido del espectro de absorcion dptica.
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4. Desarrollo Experimental.
4.1 Acelerador Pelletron.

Para poder llevar a cabo este trabajo, primero se deben introducir las nanoparticulas (NPs)
de Au y de Si en la matriz de silice. Esto se lleva a cabo por medio de la implantaciéon de
iones (seccion 3.1).

La implantacién y el analisis RBS se realizaron utilizando el acelerador Pelletron
modelo 9SDH-2 del instituto de Fisica de la UNAM (IFUNAM). El Pelletron es un acelerador
electrostatico tipo tandem de 3 MeV que puede entregar 300 pA en la terminal [1],
construido por la National Electrostatics Corporation.

El acelerador Pelletron del IFUNAM estd compuesto bdsicamente por las siguientes
partes: dos fuentes de iones, un acelerador, lineas de vacio dirigidas a las cdmaras de
anadlisis e implantacion y una consola de control; a través de ésta se puede tener un
perfecto control sobre cada parte del acelerador. En la figura 4.1 se ilustra dicho
acelerador y algunos de sus componentes esenciales [2].

Fuentes 7
de iones

Linea de
implantacién.

Tubo acelerador

X
Consola Linea de b
de control E analisis.

Figura 4.1 Esquema del acelerador Pelletron del IFUNAM con algunos de sus componentes
principales.

El acelerador cuenta con dos fuentes de iones negativos: una llamada SNICS
(Secondary Negative lons by Cesium Sputtering) para acelerar iones provenientes de
materiales sélidos (1 en la figura 4.1), y una fuente de radio frecuencia (NEC Alphatross)
para gases (2 en la figura 4.1). Ambas fuentes estan a 30° y -30° respecto al eje del
acelerador [3].
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En la fuente SNICS, el material del cual se obtendran los iones a acelerar es
colocado en un catodo. Este se encuentra bajo una atmdsfera de vapor de cesio, que bajo
la influencia de un potencial, produce erosién idnica en el cdtodo; de este modo se
desprenden atomos del catodo, que al intercambiar carga con el cesio se convierten en
iones negativos. Los iones negativos adquieren una primera aceleracidon o preaceleracién
por medio de una diferencia de potencial. Posteriormente, un electroiman llamado
inyector (3 en la figura 4.1), desvia el haz de particulas hacia la etapa de aceleracién de
iones, es decir, hacia el tubo acelerador o simplemente acelerador. Este uUltimo se
encuentra dentro de un tanque metalico (4 en la figura 4.1) y estd inmerso en una
atmosfera de hexafluoruro de azufre (SFg¢) que le permite alcanzar grandes diferencias de
potencial sin correr el peligro de que se produzcan descargas.

En la figura 4.2 se muestra el sistema acelerador en el interior del tanque metalico.
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Figura 4.2 Esquema del Pelletron y el interior del tubo acelerador [3].

El sistema acelerador consiste de un sistema de dos cadenas de eslabones (pellets)
unidos entre si con elementos aislantes (8 y 9 en la figura 4.2), que transportan la carga
inducida y la depositan en la terminal de alto voltaje que se encuentra en el centro. A
partir de esta terminal y hacia ambos extremos se encuentran una serie de anillos
conductores (10 y 11 en la figura 4.2) interconectados por resistencias, con los cuales el
potencial va aumentando en cada anillo hasta llegar a la terminal. De esta manera, los
iones negativos desviados por el electroimdan inyector son acelerados por los anillos de la
izquierda (10 en la figura 4.2) hacia la terminal de alto voltaje. Dentro de la terminal de
alto voltaje, cargada positivamente, los iones entran a un dispositivo llamado stripper y
mediante una atmdsfera de nitréogeno son despojados de dos o mads electrones
convirtiéndose en iones positivos (Figura 4.3).
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De modo que cuando estos iones positivos salen del stripper son repelidos por la
terminal de alto voltaje y entran a la segunda etapa de aceleracion.

Alto voltaje

Haz

lones lones
negativos positivos

Figura 4.3 Vista esquematica de la seccion de alto voltaje y el stripper del acelerador
Pelletron.

Los iones que salen del acelerador son dirigidos hacia un cuadrupolo (5 en la figura
4.1), el cual tiene la funcidn de enfocar el haz de iones saliente; posteriormente éstos
pasan por un iman deflector (6 en la figura 4.1) que los desvia de acuerdo a su cargay a su
masa hacia cualquiera de las lineas de salida del acelerador. El Pelletron cuenta con varias
lineas para diferentes usos. Las lineas mas utilizadas son para el analisis de materiales por
medio de las técnicas RBS, ERDA, PIXE y NRA; mientras que otra de las lineas se emplea
para la implantacién de iones. Todas las lineas y conductos por los que se mueven los
iones se encuentran al vacio para evitar que pierdan energia debido a choque con
particulas del aire.

La linea de implantacion del Pelletron cuenta con un sistema de barrido formado
por un sistema de dos placas (dos verticales y dos horizontales) que producen un campo
eléctrico variable que permite realizar un barrido sobre la muestra y obtener una
implantacion homogénea. Con este sistema de barrido es posible irradiar de forma
uniforme blancos de hasta 25 cm? localizados en una camara de implantacién al vacio.

La figura 4.4 muestra la ilustracion del barredor de haz asi como el sistema
completo de implantacion. En este sistema, el iman inyector y el iman deflector permiten
seleccionar particularmente los iones con los que se desea irradiar la muestra. De manera
gue solo llegan a la cdmara de implantacion los iones de un solo elemento; incluso en
algunos casos es posible seleccionar un isétopo determinado de un elemento dado.
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Muestra

Barredorde haz

Deflector

Camarade
implantacion

Figura 4.4 llustracidn del sistema completo de implantacién y de la estructura del barredor
de haz del Pelletron.

4.2 Implantacion lénica.

4.2.1 Camara de implantacion idnica.

La implantacidn iénica se lleva a cabo dentro de la cdmara de implantacién, la cual se
encuentra conectada directamente con el acelerador (con el mecanismo descrito en la
seccién anterior) y con una bomba de vacio. Cuenta con un sistema de valvula que permite
aislarla del acelerador, de modo que no se pierda el vacio en todo el sistema y asi poder
cambiar las muestras a implantar.

Dentro de la cdmara de implantacidn, la muestra se monta sobre una platina de
aluminio que puede inclinarse a varios angulos 8;; ésta permite que los iones penetren en
diferentes direcciones con respecto a la superficie de la muestra. La platina se encuentra
aislada eléctricamente de la cdmara y conectada a un integrador de corriente que permite
medir la dosis de implantacion en funcién del area irradiada y la carga de iones.

La figura 4.5 muestra el sistema de montaje dentro de la cdmara de implantacion.
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Camarade implantacién
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Hazde iones Muestra
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Figura 4.5 Esquema de la cdmara de implantacion.

Si Q es la cantidad de carga total integrada durante la irradiacion de la muestra, entonces
la cantidad total de iones N que incide sobre la zona de irradiacion (platina y muestra) es:

N==< (4.1)

donde e es la carga eléctrica fundamental y g es el estado de carga del ion, por ejemplo,
en el caso del Au, podria ser +1,+2,..

Si consideramos que la implantacién es uniforme, entonces podemos obtener la
densidad areal de iones implantados sobre la muestra, simplemente dividiendo el total de
iones entre el area de la superficie de la muestra (A). De este modo la afluencia de la
muestra queda como:

¢ = (%) cos(6;) (4.2)

4.2.2 Procedimiento de implantacion idnica.

El proceso de implantacion se realizé de manera individual para cada muestra. Cada una
fue colocada con la superficie perpendicular al haz de iones; es decir, con 8; = 0; el vacio
generado dentro de la cdmara de implantacion fue del orden de 10~ torr, y se mantuvo a
temperatura ambiente.
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El proceso de generacién de nanoparticulas de Siy Au fue el siguiente:
1) Implantacién de iones de Si en el sustrato de silice.

2) Tratamiento térmico para producir las nanoparticulas de Si.

3) Implantacidn de iones de Au en el sustrato de silice.

4) Tratamiento térmico para producir las nanoparticulas de Au.

La primera fase de la implantacion sobre el sustrato de silice se realizd con iones
Si*?2 a una energia de 1.5 MeV y una afluencia de ¢ = 2.5x10"iones/cm’.
Posteriormente se llevd a cabo el tratamiento térmico (seccién 4.3) para generar las NPs o
QDs-Si.

La segunda implantacion se llevé a cabo con iones Au™? a distintas energias, con el
fin de producir muestras cuyas distribuciones de Si y Au estuvieran a diferentes distancias.
Las condiciones experimentales de angulo de implantacién, presiéon y temperatura fueron
0, =0, 10 7torrs y temperatura ambiente, respectivamente. Aqui debemos aclarar
hacemos referencia a la temperatura que rodea a la cdmara de implantacién, ya que como
sabemos, no es posible controlar la temperatura en la muestra durante el proceso de
implantacion.

Una de las muestras (etiquetada como M1), se mantuvo sin la implantaciéon de Au
para tenerla como referencia y poder comparar el cambio dptico producido al implantar

los iones de Au en las demas muestras (etiquetadas como M2, M3, M4 y M5).

La tabla 4.1 muestra la energia vy la afluencia de los iones Au*? implantados en cada

muestra.
Tabla 4.1 Datos de implantacidn de Au para cada muestra.
Energia lones Au™ Afluencia (¢)
Muestra 16 . 2
[MeV] x10™ [iones/cm”]
M2 1.5 8.500
M3 2.0 8.850
M4 3.0 6.458
M5 4.0 8.500

Debemos tener en cuenta que la afluencia de los iones de Au durante la
implantacion se pretendia que fuera la misma para todas (datos en la tabla 4.1), sin
embargo, por alguna inestabilidad del Pelletron, la afluencia de iones de Au fue menor
para la muestra M4 durante la implantacion.

Una vez que se realizd la segunda implantacion se llevd a cabo un segundo
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tratamiento térmico para generar las NPs de Au y nuclear los defectos producidos durante
la implantacién. Los procesos de tratamiento térmico y el equipo usado se describen en la
siguiente seccién.

4.3 Tratamiento Térmico.
4.3.1 Horno.

Después de cada implantacién (tanto de iones Si*? como de Au*?) fue necesario hacer un
tratamiento térmico sobre las muestras para conseguir que se formaran las islas o NPs de
Si y Au, asi como para nuclear los defectos producidos durante la implantacidn. El sistema
utilizado para dicho proceso fue un horno marca Thermolyne 79300. Este consiste en un
tubo de cuarzo de 3.85 cm de didmetro interno y 115 cm de largo que se coloca dentro de
un horno que calienta a los gases que circulan a través de él. Para facilitar la introduccién y
el retirado de las muestras, el tubo cuenta con una conexiéon de metal desmontable que
permite colocarlas. Con este sistema se puede utilizar un solo tipo de gas o una
combinacidn de ellos, ademads de que es posible usar diferentes flujos para cada uno. Las
muestras que se someten al tratamiento térmico son colocadas en el centro dentro del
tubo, el cual se encuentra a presidon atmosférica debido a que el material del tubo no
permite generar vacio. La figura 4.6 muestra un esquema del sistema empleado durante el
tratamiento térmico.

« ZONna de calentamiento
Salida de gas l Entrada de gas
i A ! 1T H f— Unidad de
- = HI R s e | EE = control de
i / U flujo
Portamuestras 79300 \ZTubo de I
el Horno de tubo Y
de cuarzo I I cuarzo
o)
\ | Unidad de %
Thermolyne at = control de ’
B temperatura

Figura 4.6 Esquema del sistema de calentamiento.
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4.3.2 Proceso de tratamiento térmico o recocido.

Debido a que hubo dos procesos de implantacién idnica para cada muestra (excepto para
la muestra testigo), fue necesario hacer dos tratamientos térmicos; uno para generar las
NPs de Siy el otro para generar las NPs de Au.

El primer tratamiento térmico realizado para todas las muestras (después de la
implantacion con iones Si*?) consistié en calentarlas a una temperatura de 1100°C durante
una hora bajo una atmosfera reductora (carente de oxigeno), esto para evitar que se
generara oxidacion con el silicio. La atmosfera reductora consistié en una mezcla de
hidrégeno y nitrogeno. Para poder obtener esta atmosfera dentro del tubo, el flujo del
sistema permanece abierto durante una hora a temperatura ambiente; pasado este
tiempo se inicia el calentamiento.

El tratamiento térmico consiste bdsicamente en tres periodos que son: inicio de
calentamiento de unos pocos minutos (rampa de calentamiento), seguido por un periodo
de temperatura constante donde se toma el tiempo de calentamiento y finalmente el
periodo de enfriamiento que puede durar varias horas. La duraciéon de estos tiempos
depende de la temperatura que se desee alcanzar.

El segundo tratamiento térmico (excepto para la muestra testigo) se llevé a cabo
calentando las muestras a 1100°C durante una hora bajo una atmosfera oxidante; ésta
ultima consistio en aire. En este caso no hay flujo y solamente se deja el sistema con el aire
atmosférico fluyendo a través de las muestras.

4.4 Experimento RBS.
4.4.1 Camara de analisis RBS.

Los componentes de la cdmara de analisis donde se efectuaron los experimentos son los
siguientes: colimador del haz, detector de radiacidon, sistema electréonico asociado al
detector, sistema de vacio asociado a la cdmara y portamuestras.

Las sefiales producidas por el detector son amplificadas en el sistema electrénico
del detector compuesto por el preamplificador y el amplificador, posteriormente son
enviadas a un analizador multicanal y por Ultimo a una computadora, donde se forman los
espectros RBS de la muestra.
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El portamuestras tiene capacidad para albergar varias muestras de las dimensiones
empleadas en este estudio. El ensamble del portamuestras permite que éste se mueva en
las tres direcciones espaciales gracias a la ayuda de un gonidmetro, lo que permite que la
muestra pueda analizarse en distintas posiciones. Este movimiento puede realizarse de
manera manual desde la cdmara o de manera automatizada desde la consola de control.

Dentro de la cdmara, tanto el portamuestras como el detector o detectores pueden
colocarse con distintas geometrias, lo cual permite realizar diferentes espectrometrias. La
figura 4.7 ilustra la estructura de camara de analisis RBS, asi como los componentes de
ésta.

Colimador

Hazde iones [ ] i
(I

Muestra

Detector

Preamplificador

Amplificador ADC MCA

Figura 4.7 Vista superior y esquema de la cdmara de analisis para la espectroscopia RBS y
sus componentes electrénicos.

4.4.2 Procedimiento para realizar la espectroscopia RBS.

Para obtener la distribucion de los iones de Au implantados en las placas de silice, asi
como la composicion elemental de la muestra, se empled la técnica de espectroscopia RBS
(Seccidn 3.3), usando la linea de analisis del acelerador del Pelletron del IFUNAM.

Los iones que se emplearon como proyectiles fueron iones de *He*? a un energia
de 3.045 MeV. En este caso, el haz de iones provenientes del acelerador se mantiene fijo
en el espacio y sus dimensiones se controlan mediante un colimador circular, el cual
reduce el area transversal del haz.
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En este estudio se utilizd un colimador con una abertura de 2 mm de didmetro.
Posteriormente, este haz colimado incide sobre la muestra, la cual es colocada de manera
qgue su superficie sea perpendicular a la direccion del haz; es decir, con la normal de la
superficie paralela ala direccién del haz. (Figura 4.7)

Después de que el haz incide sobre la muestra, éste es retrodispersado en muchas
direcciones (seccién RBS). Para detectar los iones retrodispersados en una determinado
direccién, se empled un detector de estado solido de barrera superficial colocado a un
angulo de 8=167° respecto a la direccidn del haz.

Cuando los iones retrodispersados son detectados por el detector, cada uno genera
una cantidad de carga eléctrica proporcional a la energia de la particula retrodispersada.
Posteriormente, esta carga eléctrica es integrada y transformada en un pulso eléctrico por
medio del preamplificador. La sefial que sale de ésta pasa a un amplificador, el cual
produce un pulso cuasi-gaussiano con una altura proporcional a la energia del ion
detectado. Este nuevo pulso ahora es recibido por un convertidor de sefial analégico a
digital (ADC) y por ultimo, cada pulso convertido es acumulado en el analizador multicanal
(MCA), donde se genera el espectro RBS.

Una vez que se cuenta con los espectros RBS, éstos se analizan con el programa
SIMNRA, el cual presenta la gran ventaja de poder incorporar secciones eficaces No-
Rutherford, que para este caso fueron necesarias para simular la parte correspondiente al
oxigeno.

EL programa SIMNRA calcula y simula espectros RBS considerando como base
algunas caracteristicas propias del material, la calibracion y los parametros
experimentales, de manera que genera un espectro tedrico. Este se compara con el
espectro experimental y se va refinando gradualmente hasta obtener la méxima similitud
entre ambos espectros. Cuando esto sucede, se considera que la composicién del material
ha sido determinada y se procede a la extraccion de datos para un analisis estadistico.

4.5 Sistema Experimental Para Estudios de Fotoluminiscencia.

4.5.1 Descripcion del sistema.

Para poder llevar a cabo las medidas de fotoluminiscencia de las muestras se empleé el
siguiente sistema 6ptico montado en el Laboratorio de Foto-Optica del CCADET (Centro de
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Ciencias Aplicadas y Desarrollo Tecnolégico) de la UNAM (Figura 4.8).

LASER
p 2° Obturador 1° Obturador |
ortamuestras H
y muestra —I—
————— |<——— <___\l/
v | Atenuador
Vidrio Espejo
Fibra I
s . _’
Pt Control del
LASER
Monocromador .
o
©c O
£8 ' —
&~ | Osciloscopio

Figura 4.8 Esquema del sistema 6ptico empleado para los experimentos de
fotoluminiscencia montado en el CCADET, UNAM.

El laser empleado es un laser pulsado de alta potencia con emisidon a 248 nm
(Lambda Physics, Compex 102); lo que significa que no emite un haz continuo, sino pulsos
de luz. Con base a trabajos anteriores, los pulsos empleados fueron de 30 ns con una
frecuencia de v = 5 Hz; es decir, 5 pulsos cada segundo. De modo que se tienen 200ms
entre cada pulso (figura 4.9).

A

200 ms

Tiempo de obturacién de
camaraICCD
10ms

>
t

Figura 4.9 llustracidn de las diferencias de tiempo entre pulsos del laser y el tiempo de
obturacién de la cdmara ICCD.
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Todo el equipo, excepto el laser, se encuentra montado sobre una mesa de aire.
Dado que el laser posee un spot (didmetro de laser) triangular muy grande, se coloca
frente a él un obturador de 1 cm de diametro, aproximadamente. Delante de éste se
encuentra un espejo especial que es transparente a la luz visible y sdlo refleja el UV. De
este modo, el haz con longitud de onda en el UV es re-direccionado a un atenuador, el cual
esta compuesto de placas de cuarzo que permiten variar la atenuacién por medio de unos
tornillos externos. A la salida del atenuador, se coloca otro obturador, que a diferencia del
anterior, es mecanico. Este puede tener una abertura de 3 cm a 2 mm de didmetro; la
abertura empleada para este obturador fue la minima: 2 mm de diametro.

Las muestras se colocan sobre una base, la cual cuenta con un mecanismo muy
sofisticado que permite hacer variaciones muy finas en las tres direcciones espaciales.
Sobre ésta, se colocan el porta-objetos con las muestras sostenidas a una determinada
altura, de modo que el Iaser incida sobre una de ellas y posteriormente se mueve hacia las
demas.

Después de interactuar el haz del laser con las muestras, los Si-QDs producen una
sefial fotoluminiscente. La senal luminiscente proveniente de la muestra se colecta con
una fibra dptica, que se encuentra sobre un sistema que le permite moverse sobre las tres
direcciones, con el fin de ajustarlo en la direccién de maxima emisién. La fibra dptica
conduce el haz emitido por la muestra a un monocromador, conectado a un detector. Este
es una Camara ICCD muy sensible, de 1024p x 1024p, y que puede hacer mediciones en
tiempos de hasta 2 ns y detectar longitudes de onda en el rango de 210-1100 nm. Sin
embargo, no es posible hacer una medicidon completa de todo el rango, sino que lo hace
por ventanas, donde cada ventana alcanza a ver 170 nm en el espectro (Figura 4.10).

Espectro Electromagnético Visible

650nm 700nm

<—— Ventanade la cdmara

Figura 4.10 llustracidn de la ventana de visidn de la cdmara ICCD.
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Por ultimo, la cdmara ICCD envia la sefial a un osciloscopio y a una computadora. El
osciloscopio es necesario debido a que debe ajustarse el tiempo de salida del pulso del
laser con el tiempo de abertura del obturador de la cdmara; es decir, deben sincronizarse;
de lo contrario la cdmara podria abrir el obturador en un intervalo de tiempo entre pulsos
y no registraria nada (figura 4.9). En la computadora se tiene un software especial que
controla el tiempo de obturacidn, la posicion de la ventana de la cdmara y un sistema con
el que se registra el espectro emitido. El control del Idser se encuentra conectado también
a la PC, lo que permite ajustar la sincronizacion de la cdmara con el laser.

4.5.2 Medicion de la fotoluminiscencia.

Las medidas de fotoluminiscencia se realizaron de la siguiente manera.

1. Las muestras se colocaron sobre el portamuestras como se muestra en la figura 4.11.

M1 M2
Muestras
M3 M4 M5
Portamuestras

Figura 4.11 Esquema del montaje de las muestras sobre el portamuestras.

2. El portamuestras se ajustd en la posicién adecuada gracias a su sistema movil; de tal
manera que el haz del laser incidid sobre el centro de la muestra M1 y posteriormente
sobre cada una de las demds muestras. El orden del analisis fue el siguiente: M1, M2,
M3, M4 y M5.

3. El tiempo de obturacién de la camara fue de 10 ms (figura 4.9). Dado que la ventana de
la cdmara sélo puede ver 170 nm, se barrié el espectro en varias ventanas; cada una
centrada en 380 nm, 515 nm, 660 nm, 795 nm y 930 nm. Para cada ventana los
espectros medidos se fueron sumando hasta llegar a 100 cuentas, esto con el fin de
obtener una seccién del espectro bien definida. De manera que para cada muestra se
generaron 5 archivos, cada uno con una seccidn del espectro total de la muestra. La
suma de los espectros fue realizada por el software al instante de su medicién y de
manera automatizada después de haber introducido los parametros adecuados.
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4.6 Medicién de la Absorcién Optica.
4.6.1. Equipo de medicion.

Uno de los métodos para poder detectar la resonancia del plasmoén de superficie (SPR) es
por medio de la medicién de la absorcién de las muestras (Seccién 3.5.3), y para poder
llevarlo a cabo se empled un espectrofotometro UV-visible de doble haz (modelo Jasco
630) del IIM, UNAM y una PC. El esquema del sistema se muestra en la figura 4.12.

Vista superior del
Espectrofotémetro

\ PC

Compar‘timento\
de muestras

> Compartimento
- de lamparas

N / J

Figura 4.12 Esquema basica del espectrofotémetro.

Detectores

Este espectrofotdmetro cuenta con un sistema que permite hacer un barrido en un
intervalo de longitudes de onda desde el UV hasta el infrarrojo. Dentro del
espectrofotémetro hay un compartimento de muestras, en uno de los portamuestras se
coloca la muestra testigo (muestra sin Au, M1) y en el otro la muestra a analizar (muestras
con Au). Los portamuestras cuentan con un orificio que permite el paso de la luz de las
ldmparas a los detectores. Basicamente, el mecanismo para el analisis de absorcién es el
siguiente: desde el compartimento de ldamparas se genera el haz de luz y se hace incidir
sobre cada muestra, éstos atraviesan las muestras y llegan al detector. Por ultimo, la sefal
es enviada a la PC donde se obtiene el espectro de absorcién. De este modo se compara el
haz que atraviesa la muestra testigo y el haz que atraviesa la muestra de andlisis; es decir,
la transmitancia de ambas muestras.

El control sobre el espectrometro se da a través de la PC con el software que tiene
incluido. En este se pueden controlar el intervalo de longitud de analisis, entre otros

pardmetros.
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Figura 5.3 Simulacion con SRIM de la implantacion de iones de Aua 3.0 MeV y Si a 1.5 MeV sobre SiO,.
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Figura 5.4 Simulacion con SRIM de la implantaciéon de iones de Au a 4.0 MeV y Sia 1.5 MeV sobre SiO,.

A partir de estas simulaciones se obtuvo la siguiente tabla de datos.

Tabla 5.1 Datos de la implantacion de iones de Si y Au sobre cuarzo (SiO,) obtenidos de las simulaciones con SRIM.

Si Au
Profundidad de Rango de Energia de Profundidad de Dispersién Rango de
implantacion Dispersion implantacién | implantacién implantacidon [Fiim] implantacidn
[um] [um] [MeV] [um] [um]
1.64 0.203 1.38 1.5 0.360 0.065 0.44
1.64 0.203 1.36 2.0 0.471 0.083 0.57
1.64 0.202 1.36 3.0 0.700 0.117 0.72
1.64 0.203 1.36 4.0 0.931 0.147 0.98
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5. Resultados y Discusion.

5.1 Simulaciones con SRIM.

Usando el software SRIM se simularon las implantaciones realizadas en este trabajo.
Primero se simuld la implantacién de iones de Si sobre cuarzo (SiO,), posteriormente la
implantacion de iones de Au sobre el mismo blanco. En cada simulacién los iones de Si
tuvieron una energia de 1.5 MeV mientras que los iones de Au tuvieron distintas energias,
las cuales quedaron determinadas por las energia de implantacién reales. Estas
simulaciones se muestran en las siguientes figuras, mismas que ya fueron expuestas y
explicadas en la seccion 3.2.5.

Ion Trajectories | ION RANGES
Ton Range = 8616 A Skewness = 0.0454
Straggle = 6180 A Eurtosiz = 1.1547
Au

24000
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12000
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0
- Target Depth - 1.5um

.
0A — Target Depth — 25um

Figura 5.1 Simulacién con SRIM de la implantacién de iones de Au a 1.5 MeV y de Si a 1.5 MeV sobre SiO,.
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Figura 5.2 Simulacion con SRIM de la implantacién de iones de Au a 2.0 MeV y Si 1.5 MeV sobre SiO,.
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De esta tabla podemos observar que la profundidad de implantacidn de los iones
de Si varia muy poco, como era de esperarse, ya que la energia y el blanco fueron los
mismos.

Por otro lado, para los iones de Au en los que si se varié la energia, podemos
observar que a mayor energia, mayor profundidad de implantacion. Esto es debido a que a
mayor energia, menor es el poder de frenado, y de la ecuacion 3.13:

0

(-25)" 4 a

Ry (Eo) = f

Eo

Vemos que mientras menor sea el poder de frenado, mayor es el alcance del ion,
gue es lo que arrojan los datos de la tabla 5.1 para los iones de Au. Esto mismo nos ayuda
a entender por qué el rango de implantacion crece cuando la energia aumenta, y lo
podemos ver de la siguiente manera. Cuando el poder de frenado es pequefio significa
que el ion incidente tiende a frenarse de manera mas lenta, lo cual indica que hay mayor
probabilidad de que el nimero de interacciones entre el ion y el blanco aumente,
provocando que el rango de implantacién también aumente.

Como se dijo anteriormente, la profundidad de implantacién de los iones de Si se
mantiene invariante mientras que la de los iones de Au aumenta conforme la energia se
incrementa; esto nos indica que los picos de los perfiles de implantacién de los iones de Si
y Au se van acercando mas, como se puede apreciar en las figuras 5.1 — 5.4; lo que indica
que la distancia entre los iones de Au y los iones de Si va disminuyendo. Incluso podemos
apreciar de las figuras 5.3 y 5.4 que hay una pequena region en la que los ambos iones se
encuentran mezclados.

A partir de los datos de la tabla 5.1 podemos graficar la distancia entre los picos de
las distribuciones de Au y de Si, que simplemente corresponden a la profundidad de
implantacion. En la figura 5.5 se muestra dicha grafica, en la cual se debe aclarar que para
las distribuciones de Au se graficd profundidad de implantacién contra energia de
implantacion, mientras que para las distribuciones de Si solo se consideré la profundidad
de implantacion, debido a que todos los iones de Si fueron implantados a 1.5 MeV. De otra
manera, si se grafica considerando el eje X, se tendrian todos los puntos de Si sobre una
linea vertical paralela al eje Y, lo que dificultaria observar la variacién de la distancia entre
los picos de las distribuciones.
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Figura 5.5 Grafica de las profundidades entre los picos de las distribuciones de Au y de Si.

En la figura 5.5 observamos que la profundidad de implantacidn de los iones de Si
es invariante, mientras que la profundidad de los iones de Au se va acercando a la del Si a
medida que la energia de implantacién de los iones de Au aumenta. Esto indica que en el
sistema que se implantd con iones de Au a 4 MeV, la distancia entre iones de Siy Au es la
mas pequena; incluso en la figura 5.4 a una profundidad de 1.3 um aproximadamente, se
presenta el traslape entre las distribuciones, lo que resulta en una pequefia zona con una
gran mezcla de iones de Si y Au; por lo que en esta zona las distancias entre iones de Au y
de Si es todavia mucho menor.

5.2 Implantacion y RBS.

Para obtener la composicidn de las muestras, asi como el perfil de concentracién del oro
implantado en la matriz de SiO,, se utilizd la técnica analitica de origen nuclear RBS. Con
esta técnica de analisis también fue posible obtener la afluencia del Au y su distribucion
dentro del material en funcién de la profundidad.

Para analizar los datos de los espectros RBS arrojados por el Pelletron se empleé el
software SIMNRA, version 6.06. Con éste fue posible graficar los datos obtenidos del
acelerador y posteriormente simular los espectros de retrodispersién de cada muestra
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introduciendo los pardmetros experimentales.

El primer paso en el analisis de los espectros RBS fue calibrar el sistema de
deteccidn, para lo cual se utiliz6 una muestra testigo de SiO,. Se identificaron los canales
donde se presenté la retrodispersidon en superficie del oxigeno y del silicio. Posteriormente
se calculd la energia de retrodispersion de las particulas alfa después de interactuar con
los dtomos de silicio y de oxigeno. Esta energia se calcula utilizando las ecuaciones (3.14) y
(3.15). Una vez que se tienen el numero de canal y la energia de retrodispersion para cada
elemento, se graficaron estos datos y se ajustd una recta. Los valores de la pendiente y la
ordenada al origen de la recta obtenida representan la energia por canal y el offset de la
calibracién, respectivamente, los cuales son introducidos al software para obtener la
calibracion del sistema de deteccion.

Una vez que se cuenta con los datos de la calibracion, es posible analizar la
composicion elemental de cada una de las muestras. Para ello es necesario introducir al
programa SIMNRA los pardmetros experimentales, como son la energia y el dngulo de
incidencia de las particulas alfa, el dngulo de retrodispersién, ademas de la composicion
tedrica de la muestra. Después de esto, el programa nos arroja una primera aproximacién
del espectro RBS; sin embargo, el primer resultado no siempre se aproxima al espectro
experimental, por lo que es necesario variar la concentracién tedrica de la muestra. Para
esto el software SIMNRA nos permite hacerlo empleando capas (donde una capa atémica
es igual 1x10™ &tomos/cm?) en las cuales variamos la concentracion de cada elemento
presente en la muestra. Sin embargo, cuando toda la muestra pose la misma composicion
(SiO,, GaAs, etc.), basta emplear una sola capa con la concentracion adecuada de los

elementos presentes y hacer que su espesor abarque toda la muestra.

Finalmente cuando ambos espectros coinciden, significa que hemos encontrado la
composicion real de la muestra y se da por finalizada la simulacién. Por lo tanto, ahora es
posible hacer un analisis sobre la composicién de la muestra y obtener su perfil de
concentracién; utilizando estos mismos datos es posible obtener la afluencia de los
elementos implantados, por lo que con ellos se calculé la afluencia del oro.

El software SIMNRA tiene la ventaja de permitirnos exportar los datos para luego
emplearlos en algun software de analisis de datos. Nosotros utilizamos el software Origin
8 para analizar los datos y graficar los espectros RBS de cada muestra. Los espectros RBS
experimental y simulado de cada muestra se muestran a continuacion.
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Figura 5.6 Espectro RBS experimental y simulado de la muestra testigo.

La figura 5.6 muestra el espectro RBS de la muestra testigo. En ella se observan los
dos elementos primiciales (O y Si) presentes en la muestra de SiO,. El gran pico de oxigeno
gue se observa en todos los espectros RBS se debe a que la seccién eficaz de este
elemento se incrementa al utilizar como energia de incidencia una energia de resonancia
del oxigeno (seccidon 3.3.2), que en es de 3.045 MeV; de esta manera el elemento
incrementa su sensibilidad y se observa un pico.
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Figura 5.7 Espectro RBS experimental y simulado de la muestra M2 con energia de implantacién de
Au a 1.5 MeV.
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Figura 5.8 Espectro RBS experimental y simulado de la muestra M3 con energia de implantacidn de
Au a 2.0 MeV.
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Figura 5.9 Espectro RBS experimental y simulado de la muestra M4 con energia de implantacién
de Au a 3.0 MeV.
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Figura 5.10 Espectro RBS experimental y simulado de la muestra M5 con energia de implantacion de
Au a 4.0 MeV.

En los espectros de las muestras M2-M5 (Figura 5.7 — Figura 5.10) podemos
observar que ademads de los elementos que componen la matriz (O y Si), también se
presenta una distribucién a energias mayores. Este pico se origina como consecuencia de
la retrodispersion de las particulas a debido a la presencia de las NPs de Au, y se localiza a
energias de retrodispersion mas altas, pues las particulas a pierden menos energia al
interactuar con los atomos de Au de la muestra.

Los espectros que contienen Au se simularon de la misma manera que el espectro
de la muestra testigo; es decir, se utilizaron las mismas condiciones experimentales en el
programa SIMNRA. Para poder simular la parte del espectro debido al Au, la distribucién
correspondiente a este elemento se dividid en capas, todas con el mismo espesor. En cada
capa se varié la concentracion de Au hasta lograr que el espectro simulado tuviera la
mayor semejanza con el espectro experimental. A partir de estas concentraciones fue
posible obtener los perfiles de concentracién del Au en cada muestra, asi como la
profundidad de la implantacion.

La manera de obtener el perfil de concentracién del Au fue la siguiente: dado que
la distribucién se simuld por medio de capas, en estas se introdujeron determinadas
concentraciones de Au hasta lograr que el espectro simulado y el experimental
coincidieran. Dado que la concentracién total esta normalizada a 1, sélo basté multiplicar
la concentracion de Au por 100 para obtener la concentracion.
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Por otro lado, para obtener la profundidad de implantacién se empled el espesor
de las capas. Esto fue de la siguiente manera, la primera capa que separa la regién de Au
del resto del espectro, es la de mayor espesor y contiene Unicamente SiO,, por lo tanto, las
particulas @ deben atravesar este espesor para encontrase con las NPs de Au y luego
retrodispersarse. Dado que el espesor de las capas se mide en atomos/cm?, para
determinar la profundidad se divide el espesor entre la densidad, en este caso del SiO5, lo
gue da como resultado la profundidad a la cual comienza la distribucidon de Au. Afadiendo
este resultado al espesor de la siguiente capa (ya dividida entre la densidad del SiO,), se
obtiene la profundidad para esta ultima. Este mismo procedimiento se aplica sobre el
resto de las capas hasta obtener la profundidad de todas.

Finalmente ya es posible obtener el perfil de concentracién de Au de cada muestra
en funcién de la profundidad, dichos resultados se muestran en las siguientes figuras.
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Figura 5.11 Perfil de concentracidn de Au en funcidn de la profundidad de la muestra M2 con energia
de implantacion de 1.5 MeV.
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Figura 5.12 Perfil de concentracidn de Au en funcidn de la profundidad de la muestra M3 con energia
de implantacion de 2.0 MeV.
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Figura 5.13 Perfil de concentracidn de Au en funcidn de la profundidad de la muestra M4 con energia
de implantacién de 3.0 MeV.



5 ———

T T T T T T T T T
M5 (Aua 4.0 MeV) —+— Concentracion

4 1 4
s /
©
s 3 -
c / \
o
@)
g
£, / _
@
Q
Cc
o 4
° \

1+ / \‘ 4

g N\
/ 5
1 /’/0/ \’\‘\
—¢
0 T f- T T T T T T — T T
0.0 0.3 0.6 0.9 1.2 1.5 1.8

Profundidad (um)

Figura 5.14 Perfil de concentracidn de Au en funcidn de la profundidad de la muestra M5 con energia
de implantacion de 4.0 MeV.

Con los mismos datos empleados para obtener el perfil de concentracién, se pudo
medir la afluencia (¢) de Au en cada muestra. Esta se obtuvo de la siguiente manera: para
cada capa se mutiplica su densidad areal por la concentracién de oro presente en esta; la
suma de todas resulta el valor de la afluencia de Au para esa muestra. Este método es mas
directo, por llamarlo asi, ya que no se tiene que recurrir a un sistema de medicién de
corriente que suele ser no tan efectivo cuando se trabaja con aislantes o semiconductores,
como es este caso.

Posteriormente se empleé softaware Origin 8 para analizar los datos y hacer un
ajuste de acurva al perfi de concentracion. Se propuso una curva de distribucion gaussiana
o normal debido a la similitud que presenta esta con el perfil de concentracién; para
comprobar que efectivamente sigue una distribucién normal se empled la prueba de
bondad de ajuste y? (también llamada chi cuadrada o Ji cuadrada y se describe en el
apéndice B) que es realizada automaticamente por el software. Este ajuste nos permitio
estimar la profundidad media asi como la desviacion estandar (o) o dispersion, la cual nos
dice cuanto tienden a alejarse los valores respecto del valor central, que en este caso seria
el valor de maxima concentracién.

Estos resultados se presentan en la siguientes figuras, donde ademas de presentar
la curva ajustada para cada perfil de concentracidn, se anexa la regién de los espectros RBS
donde se encuentra implantado el Au. Resulta oportuno aclarar que en las figuras donde
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se grafica Numero de cuentas vs Energia, se tuvo que invertir el eje de las abscisas para

poder compararlo directamente con la grafica de Concentracion % vs Profundidad, pues en

los espectros RBS, una energia menor corresponde a una mayor profundidad; es decir, los

atomos superficiales aparecen a energias mayores.
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Figura 5.15 Comparacién entre a) el espectro RBS y b) el perfil de concentracion de la muestra M2
con energia de implantacion de 1.5 MeV.
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Figura 5.16 Comparacion entre a) el espectro RBS y b) el perfil de concentracion de la muestra M3 con

energia de implantacion de 2.0 MeV.
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Figura 5.17 Comparacion entre a) el espectro RBS y b) el perfil de concentracidn de la muestra M4
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Figura 5.18 Comparacion entre a) el espectro RBS y b) el perfil de concentracion de la muestra M4 con
energia de implantacién de 4.0MeV.

Para observar mejor las caracteristicas de los datos obtenidos de los perfil de

concentracién, en la tabla 5.2 se presentan la afluencia, la profundidad media, la

dispersion y el rango de implantacion medidos para cada muestra. En la misma tabla

presentamos los datos nominales; es decir, la afluencia nominal registrada por el
integrador de corriente del acelerador Pelletron, la profundidad media, la dispersién y el
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rango de implantacidon obtenidos de las simulaciones son SRIM, los cuales ya fueron
expuestos en la tabla 5.1 pero que son necesarios para observar las diferencias.

Tabla 5.2 Comparacién entre los datos tedricos y los datos medidos a partir de los espectros RBS.
i Afluencia Profundidad Media Dispersion o Rango de implantacion
Energia 16 .., 2
[MeV] x10™ [dtomos/cm?] [um] [um] [um]
Nominal ¢7| Real ¢p Nominal Real Nominal o7 | Real op Nominal Real
15 8.500 10.29 0.360 0.479 0.065 0.0879 0.44 0.6023
2.0 8.850 13.6 0.471 0.503 0.083 0.1139 0.57 0.6969
3.0 6.458 9.18 0.700 0.706 0.117 0.1675 0.72 0.9545
4.0 8.500 10.26 0.931 0.880 0.147 0.1876 0.98 1.1363

Comparando grafica y estadisticamente, observamos claramente que la
profundidad de implantaciéon y el rango de implantacion tienden a aumentar mientras
mayor sea la energia, tal y como ya se habia notado de los datos de la tabla 5.1. Sin
embargo, en la tabla 5.2 notamos diferencias entre los valores nominales y reales de la
profundidad y el rango de implantacion. Estds diferencias se pueden entender debido a
gue los iones implantados no quedan en reposo absoluto luego de ser frenados, sino que
al agotar completamente su energia dentro de la matriz estos pueden seguir moviéndose
gracias a procesos de activacidn térmica generados por el proceso de frenado [1]. En este,
una parte de la energia de los iones de implantacién se convierte en calor y la otra parte se
convierte en estrés y defectos de la matriz y en radiacién electromagnética. De esta
manera, estos factores contribuyen al movimiento de los iones previamente implantados y
en consecuencia pueden afectar su distribucién en profundidad.

Como hemos visto, la profundidad media nos indica el valor alrededor del cual se
encuentra la mayor concentracién de Au, mientras que el rango de implantacién sélo nos
dice el intervalo en el cual se encuentra limitada toda la concentracién de Au; es por ello
que se calculd la dispersion del perfil de concentracién (o,), para saber cual es el
comportamiento de la concentracién de Au alrededor de la profundidad media. De la tabla
5.2 observamos que la dispersidon también aumenta conforme lo hace la energia; mientras
mas grande sea la dispersidn menor concentracion de oro habra alrededor del valor de
maxima concentracién. En otras palabras, menor dispersion significa que el perfil de
concentracién es mas estrecho y por tanto hay mas cantidad de Au por volumen, lo que se
relaciona con la densidad. Esta es la razén por la cual los espectros en las figura 5.15 - 5.17
con energias de 1.5 MeV y 2.0 MeV, respectivamente, al tener menor dispersién y menor
rango de implantacidn, presentan un pico mas alto y estrecho que las muestras con
energias de 3.0 MeV y 4.0 MeV (Figuras 5-18 — 5.29, respectivamente).
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Otra medicién muy importante que se obtuvo del espectro RBS es la afluencia del
Au para cada muestra. De la afluencia nominal (¢py) observamos que la muestra de 3.0
MeV es la de menor valor, luego le siguen las muestras con 1.5 MeV y 4.0 MeV con el
mismo valor, y por ultimo estd la muestra con 2.0 MeV, la cual tiene la mayor afluencia.
Este mismo orden se obtiene a partir de la afluencia real (¢ ); sin embargo, estos ultimos
tienen valores entre un 17.3% y 34.9% por encima de los valores nominales. Para
comprender estas diferencias recordemos que la silice es un excelente aislante, lo que
provoca que medir la afluencia por medio de la corriente de iones que estd recibiendo la
silice sea mds imprecisa, generando asi un valor por debajo del obtenido por medio de
RBS. De modo que podemos confiar mas en los valores obtenidos con la técnica RBS, ya
que como se vio en la seccién 3.3.1, ésta trabaja directamente sobre la energia de las
particulas a retrodispersadas por los atomos individuales del blanco.

5.3 Fotoluminiscencia (PL).

Como ya se describid en la secciéon de Desarrollo Experimental, la medida de PL para las
muestras se registré con una camara ICCD con ventanas de observacién centradas en
distintas longitudes de onda cubriendo todo el espectro visible, de modo que se obtuvo un
espectro discontinuo.

Los datos obtenidos del experimento PL son guardados en un formato especial y
posteriormente, con el mismo software de la cdmara son convertidos a *.txt, para
posteriormente ser analizados utilizando cualquier programa de andlisis de datos.
Nuevamente empleamos el software Origin 8 para el analisis de los datos.

Obtuvimos un total de 6 espectros: el ruido de fondo y uno para cada muestra. La
sefial proveniente del ruido de fondo es restada de los espectros obtenidos de cada una de
las muestra. Antes de continuar recordemos que el espectro de PL para cada muestra se
obtuvo por medio de ventanas con ancho de 170 nm; por lo que la etiqueta ventana en
380 nm se refiere a que la camara ICCD estuvo centrada en 380 nm y su rango de
observacién fue de 295nm a 465nm (un total de 170 nm), para la ventana en 515 nm su
rango de observacion fue de 430 nm a 600 nm, para la ventana en 660 nm fue de 575 nm
a 745 nm, para la ventana en 795 nm fue de 710nm a 880 nm, y por ultimo, para la
ventana en 930 nm fue de 845 nm a 1015 nm. Aclarado esto, a continuacién se presentan
los espectros de PL de cada muestra ya con la sustraccién del ruido de fondo.
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Figura 5.19 Espectro de PL medido para la muestra testigo (M1). Se presentan 5 secciones
correspondientes a las ventanas de medicién de la cdmara ICCD.
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Figura 5.20 Espectro de PL medido para la muestra M2 (Au a 1.5 MeV). Se presentan 5 secciones
correspondientes a las ventanas de medicidn de la cdmara ICCD.
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Figura 5.21 Espectro de PL medido para la muestra M3 (Au a 2.0 MeV). Se presentan 5 secciones
correspondientes a las ventanas de medicién de la cdmara ICCD.
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Figura 5.22 Espectro de PL medido para la muestra M4 (Au a 3.0 MeV). Se presentan 5 secciones
correspondientes a las ventanas de medicién de la camara ICCD.
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Figura 5.23 Espectro de PL medido para la muestra M5 (Au a 4.0 MeV). Se presentan 5 secciones
correspondientes a las ventanas de medicién de la cdmara ICCD.

Las figuras 5.19 a 5.23 muestran los espectros de PL por secciones o ventanas, tal
como se obtienen directamente de la camara ICCD. El proceso de andlisis para unir estas
ventanas se explica a continuacion. La ventana en 380 nm se dejo intacta, con lo cual se
prosiguio a ajustar sélo el resto de las ventanas. Para ello, primero se realizd una traslacion
puramente vertical de la ventana de 515 nm hasta lograr que empalmara lo mejor posible
con la ventana de 380 nm. De igual manera con la ventana de 660 nm, se realizd una
traslacion vertical hasta lograr una buena superposicion con la ventana de 515 nm, ya
ajustada previamente con la de 380 nm, asi sucesivamente hasta la ventana de 930 nm;,
de modo que el resultado final fue un espectro continuo.

Con el proceso anterior lo que resulta es un espectro continuo pero con uno de sus
extremos flotando en medio de la grafica, por lo que el siguiente paso fue suavizar el
espectro de modo moderado, tal que no se perdiera su informacién original.
Posteriormente, se generd una linea base que estuvo comprendida entre los valores
extremos del espectro; esta linea base estuvo compuesta por 10 parejas de puntos, por lo
gue luego se interpolaron hasta obtener la misma cantidad de parejas de puntos que el
espectro suavizado. Habiendo hecho esto, se obtuvo la diferencia entre los valores “Y” del
espectro suavizado y de la interpolacidn, es decir, la diferencia entre la intensidad del
espectro suavizado y de la interpolacién. El resultado final fue un espectro de PL con linea
base ajustada al eje x.
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El siguiente paso fue aplicar la correccidon espectral. Para esto, se multiplicaron los
datos resultantes por los datos de correccion; que son como los datos de calibracién del
detector. Sin embargo, por dificultades técnicas sélo se pudo obtener los datos de
correccion espectral hasta una longitud de onda de 650nm. Por lo que después de este
valor, el espectro no es del todo confiable. Una vez que se aplicd la correccién a cada
espectro, estos se normalizaron tomando como referencia el valor de maxima intensidad
del espectro que contiene Unicamente Si, lo que nos permite observar mejor los cambios
en la PL de cada muestra. A continuacidn se presentan los espectros obtenidos después de
todo el proceso anterior.
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Figura 5.24 Espectro final de la PL de la muestra testigo (M1) después del analisis.
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Figura 5.25 Espectro final de la PL de la muestra M2 (Au a 1.5 MeV) después del andlisis.
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Figura 5.26 Espectro final de la PL de la muestra M3 (Au a 2.0 MeV) después del andlisis.
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Figura 5.27 Espectro final de la PL de la muestra M4 (Au a 3.0 MeV) después del andlisis.
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Figura 5.28 Espectro final de la PL de la muestra M5 (Au a 4.0 MeV) después del andlisis.
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En todos los espectros podemos apreciar un pico principal y uno secundario muy
cercano a los 600 nm; sin embargo, como se dijo anteriormente, este pequefio borde no
debemos considerarlo, ya que en estos valores no se obtuvieron datos para la correccidn
espectral. De modo que este borde quedd excluido y queda pendiente para futuros
trabajos. Por lo que contar con la correccion espectral de todas las longitudes de onda es
muy importante.

Por otro lado, con las graficas ya ajustadas proseguimos a obtener los valores de las
longitudes de onda para cada pico. Esto nos permitié conocer la variacién de la longitud
de onda de las QDs-Si cuando se acoplan con las NPs de Au. A partir de estos resultados
podremos ver si existe un corrimiento hacia el rojo, hacia el UV o si la PL queda intacta. Los
datos obtenidos para cada muestra se muestran en la tabla 5.3.

Tabla 5.3 Valores de la longitud de onda, dispersion y FWHM para el pico de emisidon de cada muestra.
Energia Au A Dispersion (o Intensidad

Muestra [MgeV] [nm] p[nm] (o) FWHM [u.a.]

M1 - 405.9 43.45 102.31 1

M2 1.5 435.2 48.19 113.49 0.33

M3 2.0 425.1 47.54 97.05 0.36

M4 3.0 406.7 43.73 102.99 0.86

M5 4.0 402.7 42.58 100.28 1.05

La diferencia entre las longitudes de onda de mdxima PL de la muestra M1 y las
demads muestras (M2, M3, M4 y M5) son 6.7%, 4.5%, 0.2% y 0.8%, respectivamente.
Observamos que hay una diferencia menor al 1% entre el valor de la muestra testigo y las
muestras M4 y M5, las de mayor energia, y si miramos sus graficas (figuras 5.27 y 5.28),
podemos notar facilmente que el pico de emisién estd mejor definido que en las otras
muestras, en general podriamos decir que todo el espectro estd mejor definido, ademas
de que la intensidad de la PL en estos dos espectros es muy cercana.

Por otro lado, para los espectros de las muestras M2 y M3, la intensidad es también
del mismo orden. Aqui podemos notar que la intensidad de éstas es mucho menor que la
del resto de las muestras, aproximadamente la mitad; apoyando fuertemente la idea de
gue la energia de implantacién es un factor muy importante en la PL de los QDs-Si
acoplados con las NPs metalicas, ya que como vimos en la seccidon 5.2, menor energia
implica menor alcance de las NPS de Au, y por tanto mayor es la distancia de separacion
entres estas y los QDs-Si [2].

Si bien, el caso mas curioso se presenta en la muestra M2. En ésta parece haber
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dos picos, y esto se debe a que el borde presente en los 600 nm tiene una intensidad por
arriba de 0.2 u. a., que a diferencia de las otras muestras, es menor a 0.15 u. a.; por lo que
cabe pensar que a pesar de usar la correcciéon espectral en estas longitudes de onda,
podria haber realmente un pequeio borde como parte de la PL. Sin embargo, observemos
que el espectro es muy ruidoso, por lo que también se podria pensar que hubo algin
fendmeno externo que influyéd durante la medicién; por ejemplo, que se estuviera
registrando luz de otras fuentes del laboratorio. Dejamos pues esta muestra como un caso
especial que debe ser revisado con mas cuidado por otros trabajos mas detallados.

Por otro lado, volviendo al pico principal, este se encuentra en 435.2nm; la
intensidad de éste es la mas débil en comparacién con las demds muestras, en particular
con la muestra testigo M1 (sin NPs de Au), con lo cual estamos teniendo una pérdida muy
desfavorable. Aunque por otro lado estamos teniendo un corrimiento de la PL hacia el
rojo. Esto mismo ocurre con la muestra M3 (Au a 2.0 MeV), el pico de emision se da en
425.1nm, ademas de que la intensidad de la PL es ligeramente mayor a la de M2 pero es
mucho menor a la de M1, lo que también significa que hay pérdidas en la PL.

Para las muestras M4 y M5 (Au a 3.0 y 4.0 MeV, respectivamente) lo longitud de
onda de emisién es aproximadamente igual a la de la muestra testigo, por lo que no hay
mucho cambio en este parametro. Lo importante de estos resultados es que a una energia
de 4.0 MeV la PL es ligeramente mayor por un 5% a la de la muestra testigo, que resulta
ser muy poco, por lo que no debemos descartar la idea de que podrian ser iguales. Sin
embargo, esto nos lleva a pensar que a partir de esta energia en adelante podriamos
observa una amplificacién mayor en la PL para futuros trabajos.

Los resultados obtenidos dan muestra de que efectivamente la distancia entre QDs-
Si y NPs metalicas es un factor importante en la PL de los puntos cuanticos; ademas de
sugerir nuevas ideas y estudios de este tema. Es por ello que este trabajo debe tener
continuacién de modo que se pueda comprender mejor el proceso de la PL.

5.4 Plasmén de Resonancia.
El experimento realizado para medir o localizar la frecuencia de resonancia del plasmén de
superficie (SPR) no hace mas que medir la extincion del haz a través de la muestra para un

amplio rango de longitud de onda. De modo que se realizd la conversion a absorcién
Optica y posteriormente se graficd en funcidn de la longitud de onda.
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Para convertir los resultados de extincidn dptica a absorcién dptica se empleé la
ecuacion definida en la seccién 3.5.3:

Iinc
pope = log (7<) (52)

Iext

donde [, es la intensidad del haz incidente sobre la muestray I,,; es la intensidad
del haz luego de atravesar la muestra.

Haciendo un analisis rapido con ayuda del procedimiento experimental llevado a
cabo para la medicion de la frecuencia de resonancia del plasmén, debemos esperar que
cuando se llegue a la frecuencia del plasmoén, la intensidad del haz transmitido (/,,; ) sera
minima, por lo que la absorcién dptica serd maxima, generando el plasmdn de resonancia.
Esto lo podemos intuir al conocer que el sistema de medicién compara la intensidad y
longitud de onda de la luz que atraviesa la muestra a medir con la muestra testigo (M1).
Los espectros obtenidos de cada muestran se muestran la figura siguiente, esto para
distinguir mejor las diferencias entre cada espectro.
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Figura 5.29 Espectro de absorcion de todas las muestras, M2 — M5.
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En todos los espectros se observa un mdaximo en la absorcién cerca de los 500 nm.
Como se dijo anteriormente, la posicion de este maximo corresponde a la longitud de
onda donde la intensidad del haz transmitido es minima; esto debido a la méaxima
absorcidon por parte de las NPs de Au presentes en la silice. Fisicamente tenemos que la
longitud de onda del haz incidente, o mejor dicho la frecuencia, coincide con la frecuencia
de resonancia del plasma de los electrones libres de las NPs de Au, lo que da origen a la
resonancia del plasmoén de superficie (SPR). Lo mas importante de los SPR es la posicidn y
la intensidad de cada uno, lo cual nos dard informacion relevante. La siguiente tabla
muestra la posicién del pico de SPR para cada muestra.

Tabla 5.4 Valores de las longitudes de onda donde se presenta el SPR para cada
muestra.
Muestra En[e,\;g;/fu Posicion dﬁ:;i]co del SPR Absorcién Optica
M2 1.5 521 0.8011
M3 2.0 519 0.8981
M4 3.0 509 0.5934
M5 4.0 509 0.6873

Como se puede observar, los espectros de las muestras con menor energia de
implantacion (M2 y M3) muestran el SPR a longitudes de onda mayor a diferencia de las
muestras con mayor energia (M4 y M5). Ademas, de la figura 5.29, se observa que el SPR
estd mejor definido en el espectro de la muestra M2, la cual corresponde a NPs de Au
implantadas a 1.5 MeV. Caso contrario ocurre con la muestra M5 (Au de 4 MeV) en la cual
la resonancia del plasmén de superficie es muy débil.

Como se menciond en la parte tedrica (seccién 3.5.7), es posible hacer una
estimacion del radio medio de las NPs a partir de la resonancia del plasmén de superficie,
utilizando la ecuacion:

R=—Y 5.3
~ AFWHM ©-3)

donde v¢ es la velocidad de Fermi, que para el Au tiene un valor de 1.39x10° m/s [3]. Por
otro lado, podemos estar seguros de que las NPs son menores a 40 nm, ya que los
espectros muestran un solo pico de resonancia, tal como se ha publicado en algunos
articulos y que corresponde a la respuesta dipolar de las NPs [1,4-6]. En estos trabajos se

explica que cuando se tienen NPs homogéneas menores a este tamafio (~<40 nm), éstas
sienten un campo constante pero dependiente del tiempo. Se describe que las NPs
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absorben energia por (i) excitaciones colectivas de los electrones libres, las cuales estadn
determinadas por la forma de la NP y por variaciones de su funcién dieléctrica y que dan
lugar al SPR; (ii) transiciones electrdnicas interbanda, que van de las bandas ocupadas a las
vacias, y (iii) dispersiones superficiales de los electrones libres, cuando su camino libre
medio es comparable a la dimensidén de la particula. De este modo, para NPs esféricas
pequefias, el desplazamiento de las cargas es homogéneo, resultando en una distribucién
dipolar en la superficie, lo que origina una sola resonancia que depende Unicamente de la
forma de la NP y su densidad electrdnica.

Volviendo a la ecuacidn 5.3, notamos que para emplearla es necesario determinar
el FWHM del pico de la SPR del espectro de absorcion. Sin embargo, el inicio y el final de
un pico que se encuentra sobre un fondo grande es una tarea muy dificil, sobre todo
cuando el pico es muy débil. Para obtener el FWHM de los picos se recurrié al método de
substraccién de fondo de Shirley [7], de modo que se obtuvo un pico mds definido sin
ruido y entonces se calculé el FWHM.

Un punto muy importante que se debe tener en cuenta es que la intensidad de la
absorcién éptica del cimulo es proporcional a su radio al cubo (debido al volumen de la
NP), por lo que la ecuacién (5.3) no mide el radio medio de la distribucidon de tamafos,
sino que da un radio promedio ponderado donde pesan mas los cumulos de mayor
tamano. Es por ello que no habra de sorprenderse si al medir con otra técnica los tamafios
de las NPs, éstos no coinciden con el obtenido en este trabajo. Los resultados obtenidos se
muestran en la siguiente tabla.

Tabla 5.5 Resultados que muestran los tamarios estimados de las NPs de Au.
Muestra EnEa'\r/Igeli\/]Au F\/\i(l—il(\)/lgs[rli:zl]ey) T;‘:ql]o Posmnc;:r:]el pico
M2 1.5 4.848 2.87 521
M3 2.0 5.074 2.74 519
M4 3.0 5.287 2.63 509
M5 4.0 5.496 2.53 509

De los datos obtenidos en la tabla 5.5, podemos notar que hay una disminucion en
el radio de las NPs a medida que la energia de implantacion crece, esto se puede explicar
con base a los perfiles de concentracién.

Por otro lado, un resultado muy importante es el ligero corrimiento hacia el rojo

102



cuando el radio crece, lo cual también se he reportado en otros trabajos [3, 8-12]. En
particular, se ha encontrado que hay un corrimiento hacia el rojo del orden de 15 a 20 nm
del plasmdn de resonancia de NPs de Au cuando el radio de éstas crece en un orden de 5 a
50 nm [10].

El radio de las particulas juega un papel importante en la interpretacién de los
resultados; sin embargo, es muy conveniente confirmar este valor con alguna técnica mas
directa como TEM (de sus siglas en inglés Transmission Electron Microscopy). Pese a ello
debemos estar de acuerdo que el ancho a la semialtura de la banda del plasmén es una
medida directa del tamafio medio de los cumulos; por lo tanto los resultados deben
respetar en gran medida la tendencia real del tamafio de las NPs en las muestras. Fuera de
gue el valor de los radios coincida perfectamente con el valor real, lo importante radica en
el fendmeno de corrimiento hacia el rojo mientras hay un decrecimiento del radio, sin
importar sus valores.

De igual manera, se ha reportado que la temperatura de tratamiento térmico y
afluencia son factores importantes que intervienen en las propiedades épticas asi como en
el tamafio de NPs metalicas [1,13], ademas debemos tener en cuenta los defectos
presentes en las muestras, de las cuales no se sabe mucho pero se ha encontrado que
afectan fuertemente a las propiedades dpticas.

De modo que para tener una mejor interpretacidn de los espectros del SPR y de los

resultados sobre el tamafio de las NPs, es necesario hacer diversas mediciones con otros
métodos mas directos.
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6. Conclusiones

Se lograron obtener nanocimulos de Au y Si embebidos en una matriz de silice por medio
de implantacién idnica y tratamientos térmicos. Posteriormente, con el analisis RBS se
pudo determinar la concentracién de especies de Au en funcién de la profundidad de
implantaciéon y la afluencia real en cada muestra. A partir de estos resultados, la primera
conclusion que se presenta es que a mayor energia de implantacion mayor es la
profundidad media de las NPs, ademas de que éstas se dispersan en un intervalo mas
ancho, generando un rango de concentracion mayor.

Por otro lado, las afluencia obtenidas por RBS difirieron entre 17.3% y 34.9% de los
valores nominales, los cuales fueron obtenidos a partir de medir la corriente de los iones
que recibieron las muestras durante la implantaciéon. Esta diferencia fue debido a que la
matriz de SiO2 sobre la que se implantd el Au es un excelente aislante, por lo que medir la
afluencia a partir de la corriente de iones presenta pérdidas. De este modo se concluye
que el RBS es una técnica mas efectiva debido a que no presenta el problema anterior,
entre otros.

De los estudios de fotoluminiscencia (PL) realizados con un l|dser pulsado de
longitud de onda de 248 nm, se encontrd sélo un pico de emisidon de PL en cada muestra;
sin embargo, cerca de los 600 nm se observé un pequefio borde del cual no se puede
decir mucho debido a no hubo correccién espectral en esta zona.

Comparando los espectros de PL con los perfiles de concentracion, se observé que
las muestras con menor energia de implantacion (M2 y M3 a 1.5 MeV y 2.0 MeV,
respectivamente) presentan una intensidad en la PL mucho menor que la muestra testigo
(M1), aproximadamente la mitad de esta ultima. En cambio, la muestra M3 (a 3.0 MeV)
presentd un valor de PL mayor al de estas dos y cercano al de M1, mientras que en M4 (a
4.0 MeV) se encontrd que su PL es ligeramente mayor por un 5% que la de M1; lo que nos
garantiza que al menos podrian tener la misma PL y ademas que, a energias de
implantaciéon mayores, podria observarse una amplificacién mayor en la PL del sistema de
QDs-Si acoplados con NPs-Au. Dado que las nanoparticulas con mayor energia de
implantacion penetran a mayor distancia, significa que la distancia entre los QDs-Si y las
NPs-Au podria estar favoreciendo el enriquecimiento de la PL en muestra M4. De estos
resultados se concluye que efectivamente la distancia entre NPs-Au y QDs-Si es un factor
muy importante en la PL.

Por ultimo se realizd un andlisis de absorcidn para poder obtener el espectro de
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resonancia del plasmoén de superficie (SPR) en cada muestra. Los resultados muestran que
a menor energia de implantacién el pico del SPR esta mejor definido, en este caso en la
muestra implantada a 1.5 MeV. La posicién de los picos del SPR para cada muestra se
encontré a 521 nm, 519 nm, 509 nm y 509 nm para las muestras con Au a 1.5 MeV, 2.0
MeV, 3.0 MeV y 4.0 MeV, respectivamente.

Para comprender mejor este resultado y su relacién con el efecto de tamaiio de las
NPs, se estimo el radio de éstas haciendo uso del FWHM del espectro del SPR, el cual se
obtuvo empleando el método de substraccién de fondo de Shirley. El resultado de la
estimacion de las radios usando la aproximacion de G. W. Arnold fue de 2.87 nm, 2.74 nm,
2.63 nm y 2.53 nm, en orden creciente de la energia de implantacion (1.5, 2.0, 3.0 y 4.0
MeV). De donde encontramos que las NPs de mayor tamario son las que se implantaron a
menor energia, por lo que nuevamente concluimos que la energia es un factor importante
en la distribucion de las NPs en la muestra, ya que tiende a distanciarlas o acercarlas.

Muestras con mayor energia de implantacion de Au presentan un mejor
acoplamiento de Au-Si. Este acoplamiento genera un corrimiento de la longitud de emisidn
de la PL, lo que permitiria manipular la longitud de onda de emisidn si se logra conocer el
proceso que hay detras.

Por ultimo, dado que en los espectros de absorcidn se hizo presente sélo un pico
de resonancia que es caracteristico de NPs menores a 40 nm, tal como se ha reportado en
otros trabajos, podemos estar seguros de que las NPs obtenidas en este trabajo estan por
debajo de ese tamafio. Sin embargo es necesario hacer un estudio mas exhaustivo del
tamafio de los nanocumulos para corroborar los resultados aqui obtenidos.

Para terminar, durante la realizacién de este trabajo se han identificado algunos
puntos que seria conveniente profundizar para lograr comprender mejor los fenédmenos
qgue influyen en la formacidn de las NPs de Au en silice por medio de la implantacién de
iones de alta energia, asi como en las propiedades épticas de éstas. Dentro de estas
destacamos:

Estudio de la difusidon de las NPs de Au dentro de la silice.

Uso de métodos alternativos para la medicidon de nanoparticulas metalicas dentro de la
silice.
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Estudio de la interaccién de los defectos intersticiales y del oxigeno con los nanocimulos
metalicos.

Estudio de la fotoluminiscencia cuando se varia la temperatura del entorno.
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s Apéndice A. Seccion Transversal de Rutherford.

En la seccidn 3.3 se describid la espectroscopia RBS y los principales conceptos que
intervienen en la comprensidn de esta técnica, entre ellos la seccién transversal. En este
apéndice se desarrolla la manera de obtener la secciéon transversal (o eficaz) y la
transformacion para obtenerlo en el sistema del laboratorio.

Figura A.1. Esquema que muestra la dispersién de un cuerpo de masa my carga ze al
interaccionar con una blanco de masa M y carga Ze.

Un analisis sencillo para obtener la secciéon transversal es el siguiente.
Consideremos una dispersidn eldstica de particulas cargadas en la cual la Unica interaccién
fundamental es la coulombiana. El ser una dispersidn eldstica garantiza que durante todo
el proceso no hay cambios en los estados de las particulas; es decir, la energia y el
momento lineal se conservan. Por ultimo, que la interaccién sea puramente coulombiana
define el potencial entre las particulas V(r) como un potencial central, o que la fuerza
F(r) sea un campo de fuerzas central [1].

Teniendo en cuenta que, generalmente, el proyectil es mas pequefio que el blanco,
entonces, el proyectil esta sumergido en el potencial V(r) generado por el blanco. De la
figura A.1, un proyectil de masa m y carga ze pasa cerca del nucleo blanco de masa M y
carga Ze.

Haremos el tratamiento cldsico que fija el sistema de coordenadas sobre el nucleo

blanco, lo cual se reduce al problema de una particula de masa reducida en un campo
central. Con esto, la fuerza F(r) queda como [1]:
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Zze*r

F = - Al
- (A1)

donde r es el vector del nucleo blanco al proyectil. Por otro lado, dado que tenemos la

colision de dos particulas, es conveniente trabajar con la masa reducida, definida como:

Mm
M+m

p= (A2)

Cuando el proyectil estd muy lejos del blanco, la fuerza de Coulomb sobre él
“desaparece” haciendo que se acerque al blanco a lo largo de una linea recta con
velocidad constante v. Posterior a la dispersion, la particula se mueve fuera de la linea
recta inicial para seguir otra trayectoria con una velocidad v'. Sin embargo, empleando
coordenadas polares, la posicion del proyectil siempre estda determinada por la
coordenada radial r y el angulo polar 8 que son medidos respecto a un eje paralelo a la
direccién de movimiento inicial. De esta manera, para cualquier punto de la trayectoria del
proyectil, la velocidad queda compuesta por una componente radial de magnitud dr/dty
una componente angular de magnitud rd@/dt, tal como se muestra en la figura Al [2].

Observamos que la fuerza siempre actla sobre la particula en la direccién radial,
consecuentemente su momento angular es constante.

ur? 4 _ L (A3)
dt

De tal manera que por conservacion de momento tenemos que el momento
angular inicial es igual al momento angular final

uvb =p'v'bh =L (A4)

Por otro lado, la energia también debe conservarse; es decir, la energia del
proyectil al inicio debe ser igual a la energia al final de la dispersidn; de tal manera que:

1, 1 s
SHV =S uy (45)

De las ecuaciones (A4) y (A5), podemos ver que v = vy b = b’. Ahora, aplicando
la segunda ley de Newton para la componente radial tenemos que [2]:
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Zze? d?r NG
2 - e _r<E) (46)

En la ecuacion (A6) el término de la derecha es la fuerza de Coulomb. En el otro
lado de la ecuaciodn, el primer término es la aceleracidn radial originada por el cambio que
hay en r mientras que el segundo término (también dirigida radialmente) es la aceleracién
centrifuga. Debe tenerse cuidado con ésta ultima, no debe pensarse que es originada por
la repulsion Coulombiana, sino debido a la cinematica del movimiento del proyectil. La
ecuacion (A6) es una ecuacion diferencial de segundo grado, asi que para resolverla de
manera sencilla se hace la transformacién de coordenadas de (r,8) a las coordenadas
(u, 0) [3], donde

—1 A7
r=— (A7)

Con lo cual:

dr_ dr do B dr dudf

dt  dOdt dud6 dt

dr 1 du Lu? Ldu
dt  u?dd p  updd

d’r d fdr do L d?u Lu?

dt? — deldtldt ~ udo? pu

d?r L*u? d*u
dt? ~ 42 dez (48)

Sustituyendo el resultado (A8) en la ecuacidn (A6) tenemos:

LPu?d?u 1 (Lu2>2 B Zzeu?

Cu? de? u\ u u
d’u Zze’u
gz T T2
d*u N Zze’u
402 W2 v2h?

Lo cual resulta en la siguiente ecuacion:
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— tu=—— (A9)

La solucién general de esta ecuacion es de la forma
Zze?

u = Acos(8) + Bsin(8) — W

(A10)

En la cual debemos determinar las dos constantes arbitrarias A y B. Para esto
aplicamos las condiciones iniciales: 8 = 0 cuando r = o, y dr/dt — —v cuando r = o
[3]. Por consiguiente:

Zze?

2Eyb?

1
u= - = 0 = Acos(0) + Bsin(0) — (A11)

es decir,

Zze?

= 2E,b?

Por otro lado

dr Ldu L
== T =—p= —;(—A sin(0) + B cos(0))
Lo cual implica que
v v 1
gy _mw 1
L uvb b

Por tanto, la solucion particular de la correspondiente ecuacidon diferencial del
problema en cuestion es:

2 2

Zze
2Eyb?

Zze

Y= 2B, b2

cos(8) + %sin(@) - (A12)

Simplificando
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Zze?

2Eyb?

1 1
— = —sin(0) +
r b

(cos(B) — 1) (A13)
Esta ecuacion tiene como grafica una hipérbola en coordenadas polares. De donde

podemos ver que la trayectoria de la particula moviéndose bajo la influencia de la fuerza

de Coulomb, que es repulsiva y de cuadrado inverso, es una de las secciones cénicas [3].

Por otro lado, la trayectoria de una particula moviéndose bajo una fuerza atractiva
de cuadrado inverso (por ejemplo, un satélite en el campo gravitacional de la Tierra) puede
ser obtenida de la derivacidén anterior simplemente invirtiendo el signo del lado izquierdo
de la ecuacién (A6) y asi la trayectoria llegara a ser una de las secciones cdnicas.

De la ecuacion (A13), podemos evaluar el angulo de dispersién cuando r — o,
entonces

2

0 = Laincey + Z2¢ 0 — 1 Al4
= 5sin0) + 5 cos(0) ~ 1) (414)

Una solucién de esta ecuacidn es cuando 8’ = 0. Este es el dngulo polar para 7 muy
grande antes de la dispersidn. Sin embargo, la solucidn interesante es:

2Esb 1 —cos(6")

Zze?  sin(6) = tan(6") (415)

La cual da el angulo de dispersidn para r grande después de la dispersién. Es
evidente de la figura A.1 que:

p=m—0
Lo cual implica que
) 2Eyb
tl=| = Al6
0 (2) Zze? (416)

De donde podemos despejar el parametro de impacto [3],
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Por otro lado, con ayuda de la ecuacién (A16), es posible obtener una relacién
entre al dngulo de dispersion y la seccidon eficaz diferencial.

Figura A.2 Esquema que muestra la dispersién de un cuerpo de masa my carga ze al
interaccionar con una blanco de masa M y carga Ze.

Consideremos la figura A.2, donde un haz de particulas con densidad p incide sobre
un blanco puntual. Todas aquellas particulas que incidan con un parametro de impacto b
seran dispersadas a un angulo 6(b); pero si tienen un parametro de impacto b + db,
entonces sufrirdn una dispersiéon a un dangulo (b + db). Es decir, todas aquellas
particulas que tengan un parametro de impacto dentro del intervalo [b,b + db] seran
dispersadas a un dngulo dentro del intervalo [6(b), 8 (b + db)] [2].

De este modo, podemos determinar el niumero total de proyectiles que arriban con
pardmetro de impacto entre b y db, para ello basta multiplicar el flujo total p por la
seccion de anillo diferencial generado por el intervalo de los pardmetros de impacto; es
decir,

2nmpbdb (A18)

Por otro lado, definimos a(6) como la probabilidad de que las particulas sean

dispersadas a un angulo 6. Luego, el intervalo de dngulos de dispersién generan una
seccion de angulo solido diferencial dada por:

d = 2nsin(6)d6 (A19)

De modo que el nimero de particulas que atraviesan d{2 por unidad de tiempo es

0(60)2rpsin(6)d6 (A20)
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Por ultimo, debido a que el nimero de particulas debe conservarse
2ntpbdb = o(0)2npsin(0)do

De donde podemos despejar a(8)

©) = b ’db
O = 5ino) lde
Sustituyendo (A17) en (A21) obtenemos:
) <Zzez>2 1
ORuth = 4
4Ey sin(g/z)

(A21)

(A22)

(A23)

gue es conocida como la seccion de dispersion de Rutherford en el sistema relativo [2].

Hasta aqui hemos discutido la colisién de las particulas fijando el centro de

coordenadas sobre una de ellas, en particular, sobre el blanco. Sin embargo, para el caso

experimental es conveniente trabajar en el sistema de referencia del laboratorio. Para ello

debe hacerse uso de una transformacion de coordenadas del sistema relativo al del

laboratorio de la siguiente manera. Supongamos que las dos particulas de masa M ym

tienen coordenadas r; y 1, e interactuan a través de un potencial central, como se muestra

en la figura A.3 [3].

Origen de las coordenadas

Figura A.3 Sistema de coordenadas visto desde el sistema de laboratorio.
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donde

_

T_: =nN—-n (A24)

y denota la coordenada de M respecto a m. El vector de posicion del centro de masa del
sistema es
. mr, + M7,

Ren = m+ M (A25)

Para comprender la transformacién de coordenadas entre el sistema del
laboratorio y el sistema del centro de masas, regresemos al esquema de dispersién con un

blanco fijo.
m, U
m, 171
m 9Lab
[ e 2l L
Ul M \ M; 772
a)Sistema Laboratorio a)Sistema CM

Figura A.4 En a) se muestra el proceso de colision cuando el origen de coordenadas esté en el
laboratorio mientras que en b) se muestra cuando esta sobre el centro de masa de las particulas.

Supongamos que el blanco de masa M estd en reposo en el sistema del laboratorio,
y el proyectil de masa m incide a lo largo del eje Z con una velocidad v;. El angulo de
dispersion del proyectil en el sistema del laboratorio esta dado por 6;,, y su velocidad,
posterior a la dispersién, es v. Para este caso, el centro de masas se mueve a lo largo del
eje z con velocidad vy,

mvq

e — A26
M+m ( )

Vem = Rey =

Por otro lado, en el sistema del centro de masa (figura A.4b), las dos particulas se
mueven una hacia la otra a lo largo del eje z con las siguientes ecuaciones:
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MUl

171=171—17CM=M_|_m (A27)
muvq

7, = = A28

Uy = VUcum M+m ( )

Donde v; y v, son las velocidades del proyectil y del blanco respectivamente. Es
facil ver de la figura A.4 (b), que el momento de las dos particulas es en direccidn opuesta.

En el sistema del centro de masa, .y representa el angulo de dispersion del
proyectil. Para obtener la relacion entre el angulo 6;,, y 8-y, debemos usar el hecho de
gue las velocidades en el sistema del laboratorio y en el sistema de centro de masas estan
relacionadas a través de la velocidad del centro de masa. En particular, posterior a la
colisién, las componentes z de las velocidades de la particula de masa m se relacionan de
la siguiente manera

v coS(O1qp) — Vem = U1 cos(Bcy)
vcos(B0;4,) = U1 cos(Ocy) + Vey (429)

Mientras que, los componentes de las velocidades perpendiculares al eje z se relacionan a
través de

vsin(0,,,) = U1 sin(6¢y) (A30)

Combinando las ecuaciones (A29) y (A30) obtenemos el siguiente resultado [2],

sin(fcy)
tan(Opqp) = Uem
cos(Ocy) + /171
sin(0
tan(Grap) = CGen) (431)

cos(8cm) + ™/

Que es la ecuacién de transformacién no-relativista de los angulos entre el sistema
del laboratorio y del centro de masa. Antes de continuar, debemos hacer notar que el
resultado de la ecuacién (A31) es Unicamente valido para dispersiones eldsticas. De esta
manera, para obtener la seccién eficaz diferencial en el sistema del laboratorio, usamos la
ecuacion (A31) sobre la seccidn eficaz obtenida en el sistema relativo (ecuacién (A23))
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1

[1 _ ((m/M) sin(GCM))ZF + cos(Ocy)

do Zze? 2 4
Rut ) (A32)

7] =
dan Ouab) (4E0 sin(6,4)* 1

[1 - (™) sin(QCM))ZF

donde z y m son el nimero atédmico y la masa del proyectil, respectivamente. Z y M son el
numero atémico y la masa del nucleo blanco, respectivamente. E; es la energia del
proyectil antes de la dispersién [2,3].
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< Apéndice B. Prueba de Bondad de Ajuste x.

Cuando se tiene una distribucién de datos lo primero que se busca es alguna indicacién
sobre el comportamiento de esta distribucidn, esto nos lleva a suponer una distribucion
tedrica (también llamada “modelo” o “distribucion esperada”) a la distribucién de datos
obtenida. De modo que ahora el problema consiste en probar que efectivamente los datos
siguen la distribucion tedrica. Para esto existen varios procedimientos que permiten
realizar pruebas de bondad de ajuste y el mas conocido es la prueba de bondad de ajuste
x? (Chi-cuadrada o Ji-cuadrada) [4].

El procedimiento de prueba de la Chi-cuadrada es un método analitico; primero se
propone la hipdtesis nula Hy, de que la distribuciéon de donde proviene la muestra se
comporta segun un modelo tedrico especifico (por ejemplo la exponencial, la normal, etc.)
y al mismo tiempo se tiene una hipétesis alterna H; que, en general, supone que no sigue
el modelo propuesto.

Para realizar la prueba de la Chi-cuadrada se requiere una muestra aleatoria de
tamaiio n de la variable aleatoria x. Estas n observaciones se arreglan en histogramas de
frecuencias, teniendo k intervalos de clase (donde k =+/n). Sea 0; la frecuencia
observada en el i-ésimo intervalo de clase. Luego, de la distribuciéon de probabilidad
hipotética, se calcula la frecuencia esperada en el i-ésimo intervalo de clase, identificada
como E;. La estadistica de prueba es la siguiente [5]:

k
(0; — E;)?
) (B1)
i=1 '

Observemos que este valor serd la suma de k numeros no negativos. El numerador
de cada término es la diferencia entre la frecuencia observada y la frecuencia esperada.
Por tanto, cuanto mas cerca estén entre si ambos valores mas pequefio serad el numerador,
y viceversa. El denominador permite relativizar el tamafio del numerador.

Las ideas anteriores sugieren que, cuanto menor sean el valor del estadistico )(g,
mas coherentes seran las observaciones obtenidas con los valores esperados. Por el
contrario, valores grandes de este estadistico indicaran falta de concordancia entre las
observaciones y lo esperado. En este tipo de contraste se suele rechazar la hipdtesis nula
(los valores observados son coherentes con los esperados) cuando el estadistico es mayor
gue un determinado valor critico. Este ultimo valor se obtiene de tablas numéricas [5].
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