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RESUMEN

Se desarrolla un método perturbativo para obtener los campos
electromagnéticos en la cercania de superficies rugosas, tomando en
cuenta la dispersién espacial y usando un modelo hidrodinamico para
describir al gas de electrones. Se obtiene la solucién general en
términos de una serie de potencias de la amplitud de la rugosidad.
Los efectos de la no localidad se obtienen comparando el modelo
hidrodinamico con un modelo local. Se interpretan los resultados en
términos del acoplamiento resonante entre el campo electromagnético
dispersado y los modos colectivos del metal. A la teoria se aplica
al calculo de la anisotropia en la reflexién de 1luz sobre una

superficie reconstruida de oro.



INDICES

Introduccién

Capitulo 1 Teoria General del Electromagnetismo en Medios
Materiales

Vector de Induccién Eléctrica Generalizada
Funciones Respuesta

La Dispersién Espacial

Modelo Hidrodinamico

Modos de Oscilacién del Sistema

= = e e
D U W N -

Modos Electromagnéticos en un Medio Semi-infinito
Isotrépico y Local
1.7 Modos Electromagnéticos en un Medio Semi-infinito

Nolocal

\V}

Capitulo Teoria Perturbativa de la Dispersién de Luz por
una Superficie Rugosa en Ausencia de Transiciones
Interbanda

1 Introduccién

2.2 Desarrollo del Calculo Perturbativo para un Modelo

de Gas de Electrones

2.3 Resultados para Dispersién con Polarizaciones

w

Capitulo Formalismo General para los Casos No local y Local

Incluyendo el Efecto de Transicién Interbanda
1 Calculo para el caso no local s

3.2 El1 limite local

Capitulo 4 Interpretacién de los Efectos Resonantes entre el
Campo Dispersado y los Modos Colectivos del Metal

Conclusiones
Apéndices y Tablas
Bibliografia

Pies de Figura

Figuras

10
12
15

17

19

21
21

24
35

40
41
53

61

65

80

86

80



INTRODUCCION

En afios recientes se empezé a desarrollar una variedad de
teorias y técnicas experimentales para el estudio de la fisica de
superficies. Esto se debi6é, en parte, a las miltiples aplicaciones
tecnolégicas relacionadas con los fenémenos de superficie tales como
son los fenémenos de fisisorcién y quimisorcién, asi como la
oxidacién y el desarrollo de reacciones quimicas en superficies. Las
rejillas (superficies con rugosidad periédica) han sido utilizadas

. s . . c 1
en aplicaciones diversas, por ejemplo las espectroscopias épticasf !

en la holografiaEZJ en la energia solarfal y en la o6ptica

espacia1!4]

Entre las técnicas que existen para el estudio de superficies
se encuentran las espectroscopias 6pticas que consisten en iluminar
la superficie con luz (cuya frecuencia se encuentra tipicamente
entre el infrarrojo y el ultravioleta), y observar la intensidad, la
polarizacién y la fase de la luz dispersada como funcién de la
frecuencia y del éangulo de incidencia. Las espectrgscopias 6pticas
tienen las siguientes ventajas con respecto a otras técnicas: en
primer lugar interaccionan con la superficie en forma no

i
destructiva y en segundo lugar no requieren sistemas de alto vacio.
Entre las desventajas se encuentra que la longitud de onda es mucho
mayor que la distancia tipica entre atomos y la gran distancia de
penetracién de la luz (del orden de la longitud de la onda ) en la
materia; por lo tanto, es dificil extraer informacién sobre la

superficie. Sin embargo esta dificultad se ha superado usando las

técnicas diferenciales o aquellas que exciten modos



electromagnéticos sensibles al estado de superficie, tales como los
plasmones-polaritones de superficie!s’SI Para interpretar
experimentos relacionados con las espectroscopias O6pticas, es
necesario contar con una teoria sobre las propiedades O6pticas del
sistema.

En muchos problemas fisicos se aproxima tomando la superficie
real de un sélido por una superficie lisa; sin embargo, esta
idealizacién no es valida con frecuencia. En superficies no
idealmente planas la reflexién de 1las ondas electromagnéticas
produce ondas dispersadas ademas de la onda reflejada
especularmente, que es la unica producida por superficies
estrictamente planas. Algunos ejemplos de estos fenémenos son las
ondas de radio dispersadas por la superficie del mar, la luz
reflejada en una superficie metalica reconstruida. Las ondas no
especulares son determinantes en la dispersién Raman gigante por
moleculas adsorbidas en una superficie de meta1!5]

La difraccién por superficies rugosas ha sido estudiada en la

[9] [10]

[7)8] z
la astronomia,

ingeneria de radiofrecuencia, la geofisica,

la 6ptica, y la fisica del estado s6lido. Fraunhofer construyé la

[11]

primera rejilla de difraccién é6ptica en 1821. Mas tarde, en 13802,

[12,13]

Wood observé cambios abruptos en el espectro de reflectancia

de rejillas metalicas. Segun Fanop4] esta anomalia se debe a la
excitacién de modos electromagnético en superficie.

El acoplamiento de fotones con los modos de plasmones de
superficie en superficies metdlicas rugosas, ha atraido mucho
interés recientemente. Dicho fenémeno es permitido al desaparecer la

simetria translacional en de 1la superficie. La excitacién de

plasmones de superficie ha sido utilizada para la medicién precisa

.



de los parametros 6pticos de muchos mater'ialesfls-l-” para la

[17]

determinacién de la anisotropia éptica, y tiene efectos en la

radiacién de Jjuntas tunelfl&ell en la amplificacién superficial de
. [ 22-28] : .
la dispersién Raman, y en la amplificacién de la generacién
[ 29-32]

del segundo arménico. Existe también un gran numero de
trabajos sobre la emisién de luz por plasmones que se propagan a lo
largo de superficies rugosas, la presencia de minimos en 1la
intensidad en la luz reflejada por superficies rugosas debido a la
excitacién de plasmones de superficie, y el cambio de la relacién de
dispersién del plasmon de superficie debido a la rugosidad.lsa-w]

La mayoria de los calculos anteriormente mencionados se han
realizado para sistemas descritos mediante una respuesta dieléctrica
local. Por respuesta local entendemos aquélla en que el
desplazamiento eléctrico en un punto dado del medio depende sé6lo del
campo eléctrico en ese punto exclusivamente. Sin embargo, los
metales son sistemas no locales, es decir, un electrén en un metal
que interacciona con un campo eléctrico al tiempo t’ en el punto r’,
puede contribuir a la corriente eléctrica a un tiempo posterior t y
en un punto r cercano, debido a la correlacién electrénica. En este
caso la relacién entre el desplazamiento D(r,t) y el campo E(r,t)
es, por lo tanto, una integral sobre el tiempo y el espacio.

En los sistemas con respuesta no localul_sm las ondas
dispersadas (reflejadas y transmitidas) pueden tener modos
longitudinales ademas de los modos transversales. Para obtener las
amplitudes de las ondas es necesario utilizar las condiciones de
contorno en la interface. Estas condiciones son obtenidas de las

ecuaciones de Maxwell en un sistema con respuesta local. Sin

embargo, para los sistemas con respuesta no local las ecuaciones de

X,



Maxwell no bastan para determinar todas las amplitudes. Por lo tanto
se recurre al uso de las llamadas condiciones adicionales a la

frontera (ABC’s)!515%]

Nuestro objetivo es desarrollar un formalismo general para
calcular las propiedades 6pticas de un metal con superficie rugosa,
caracterizado por una funcién dieléctrica no local, utilizando el

(55-571 para la descripcién de la respuesta de

modelo hidrodinamico
los electrones, e imponiendo condiciones adicionales en la frontera.

El presente trabajo estd organizado de la siguiente forma: En
el Capitulo 1 se desarrolla una teoria general sobre el
comportamiento de los campos electromagnéticos en medios infinitos y
en presencia de interfaces planas. Se introduce el modelo
hidrodinamico de la funcién dieléctrica no local del metal y se
obtienen los modos propios del sistema.

En el capitulo 2 desarrollamos un célculo perturbativo para una
rejilla metdlica. En este calculo se desprecian las transiciones
electrénicas interbanda debidas al potencial periédico de la red
iénica y se supone que la condicién de frontera adicional es la
continuidad de la corriente perpendicular a la interface. .

En el Cap.3 el formalismo se extiende para considerar los
efectos de las transiciones electrénicas interbandas, las cuales dan
una contribucién local a la funcién dieléctrica. Esto conduce a
condiciones de frontera distintas a las utilizadas en el Capitulo 2.
Sin embargo, los resuitados de ese capitulo pueden ser obtenidos
facilmente como un caso limite de las expresiones deducidas en este
capitulo. Nuestros resultados se pueden entender en base al

acoplamiento resonante entre los campos electromagnéticos

dispersados y los modos propios de la superficie metalica.

.



El Capitulo 4 discute la posicién de los picos de resonancia de
los factores de amplificacién del campo electromagnético como
funcién de la frecuencia y del periodo de la rejilla con la relacién
de dispersién de los modos de una superficie plana. En nuestro
trabajo se muestran, por primera vez, las circunstancias bajo las
cuales los efectos no locales son importantes en el céalculo de los
campos electromagnéticos cerca de superficies rugosas.

Encontramos que hay regiones de frecuencia en donde se observa
una gran diferencia entre el céalculo local y el no local. Como una
extensién de este trabajo, presentamos también el calculo de 1la
anisotropia en la reflectancia a incidencia normal para una cara
reconstruida de oro, modelando esta reconstruccién por una rejilla
microscépica.

Al final del trabajo presentamos las conclusiones generales del
trabajo y una serie de apéndices en donde se incluyen los detalles

de algunos de los calculos realizados.



CAPITULO 1

TEORIA GENERAL DEL ELECTROMAGNETISMO EN MEDIOS MATERIALES

1.1 Vector de induccién eléctrica generalizada

La electrodinadmica de los medios materiales estia basada en las

ecuaciones de Maxwell macroscépicas que se pueden escribir como

_ _ 1 0B _
VxXE = P a—E ’ (1.1 1)
V:-B = 0, (1.1-2)
v-D = 4np , (1.1-3)
ext
y
_ 1 8D  am
VxB = + -c- a_t +C—jext , (1.1 4)
donde E es la intensidad del campo eléctrico, B es la induccién
magnética, pext, jext son las densidades de carga y de corriente

externas, respectivamente y D es el vector de induccién eléctrica

generalizado definido por

t
D(r,t) = E(r,t) + 4nI jlr,t’)dt’ , (1.1-5)

donde J es la densidad de corriente inducida total. Podemos
identificar a 1la integral en la Ec.(1.1-5) con el vector de
polarizacién generalizado P. Por lo tanto

ite,0)= S(r, b, (1.1-6)
y utilizando la ecuacién de continuidad, 1la densidad de carga
inducida total esta dada por

t
plr, t)= —I V-jlr,t/)dt’ = -V-P . (1.1-7)

Observamos que el vector P puede tener distintas

interpretaciones fisicas dependiendo de la naturaleza de Jj. Por



ejemplo,

1) cuando j es la corriente producida por dipolos inducidos, ? es la
densidad de momento dipolar por unidad de volumen;

2) cuando j es la corriente de conduccién de los electrones libres,
lo que tiene una interpretacién fisica es

aP/at=j;

3) cuando j es la corriente ligada, ? estard relacionado con las
propiedades magnéticas del material. Por esta razén, con la
definicién (1.1-5), no es necesario introducir otro campo H como se
hace usualmente.

Para resolver el problema de los campos en medios materiales,
es necesario que exista una relacién entre D, E y B. Supongamos que
esta relacién es una dependencia lineal de la siquiente forma: 58

D= oE + BB, (1.1-8)

Por otro lado, de 1la Ec.(1.1-1) podemos escribir 1la induccién

magnética B como:

t
B(r,t)= -J’ UXE(r, t* )dt’ (1.1-9)
-0

Por lo tanto podemos excluir la B de la Ec.(1.1-8), y se obtiene

-~

~ PR 4
D= oF + BI VXE(r,t’)dt’ = € E, (1.1-10)
-0

-~

donde € es un operador que contiene toda la informacién del medio.
De esta manera se vuelve innecesario introducir H en las ecuaciones

de Maxwell y se elimina la ecuacién material B=uH.



1.2 Funciones respuesta

El efecto de un campo electromagnético en un material es
cambiar el estado de movimiento de sus particulas cargadas. La
respuesta del material, desde el punto de vista macréscopico, esta
dada por cambios en cantidades como las densidades de carga p, la
corriente eléctrica j y el vector de polarizacién generalizado ?.
Las ecuaciones de Maxwell nos permiten calcular el campo eléctrico E
y el campo magnético inducido B para j y ? dados. Las ecuaciones
materiales, las cuales relacionan j, ? con el campo E, son
ecuaciones complementarias a las ecuaciones de Maxwell y se
denominan ecuaciones constitutivas. Estas ecuaciones estan dadas
por un conjunto de operadores que al actuar sobre el campo E,
determinan la p, j, 6 ? inducidas en el material. El conocimiento
explicito de estos operadores es indispensable para poder resolver
las ecuaciones de Maxwell en los materiales.

Las relaciones lineales entre ?, j, D y E definen funciones
respuesta, por ejemplo, 1los operadores funcién dieléctrica ;:,

conductividad o y susceptibilidad y se definen de sla siquiente

manera:
P=xE, ' (1.2-1)
j=oE, (1.2-2)
D=¢E. (1.2-3)

Cuando el campo E es muy pequefio con respecto al campo interno,
la respuesta a éste es, con muy buena aproximacién, lineal para un
gran numero de materiales. Por lo pronto vamos a considerar las
relaciones lineales mas simples, en el <caso de campos

monocromaticos de frecuencia w,

x,



aB(w)EB(w) , (1.2-4)

donde € _(w) es el tensor funcién dieléctrica.

o

El caréacter tensorial de la funcién respuesta refleja la

ﬂa(w)=e

anisotropia de 1las propiedades del medio. En los medios
anisotrépicos las direcciones de los campos vectoriales D y E no
coinciden. En los medios isotrépicos estos campos vectoriales son
colineales, por 1lo tanto, las funciones de respuesta son
proporcionales a un tensor unitario aaB.

Los campos no monocromaticos D(t) y E(t) se pueden expresar

como una superposicién lineal de campos monocromaticos a través de

la transformada de Fourier

dw -iwt
E(t)=f2— E(w)e (1.2-5)
n .
dw -“iwt
D(t)= 5 D(w)e . (1.2-6)
Por lo tanto
t
Dy (t)=]_dt” e o(t-t IE (L") , (1.2-7)
donde hemos utilizado el teorema de convolucién[sgl y la expresién
_ [ dw -iwt _
eaﬁ(t)— 57 eaB(w)e . (1.2-8)
La funcién eaB(t-t’)’describe la respuesta del material al tiempo t
a un campo eléctrico aplicado al tiempo t’. Si eaB(t—t') es distinto

de cero cuando t-t’>0, el sistema tarda cierto tiempo en responder.
A este efecto se le llama dispersién temporal.
La ecuacién material (1.2-7) representa un sistema con

homogeneidad temporal. Si cambiaramos € _(t-t’) por una funcién

oB

€, (t,t’) que dependiera por separado de t y de t’, tendriamos

B

B(t,t )EB(t ) . (1.2-9)

En este caso, el sistema no tendria invariancia frente a

Da(t)= I dt’ €,

translaciones en el tiempo.



1.3 La dispersién espacial

Si la respuesta de una material en un punto depende, no sélo
del campo en ese punto, sino también depende del campo en puntos
vecinos, a este efecto se 1le 1llama dispersién espacial 6
nolocalidad; en este caso, la respuesta estaria dada por
(r,r’;t-t’)E_(r',t’) , (1.3-1)
of 8

que es la relacién lineal mas general posible para un sistema con

D (r,t)= J'dt'fdar' €

invariancia temporal. La funcién caB(r,r’;t-t’) determina el campo
ﬂa en el punto r y al tiempo t debido a un campo elécfrico unitario
(de tipo funcién delta) en el punto r’ al tiempo t’.

Si el sistema tiene simetria translacional, 1la funcién
respuesta depende exclusivamente de la posicién relativa r-r’, y la
ecuacién‘material es entonces

D (r,t)= _[dt’fd%’eaﬂ(r-r';t-t')Eﬁ(r',t'). (1.3-2)

Si tomamos la transformada temporal de Fourier de esta ecuacién,

obtenemos
ﬂa(r,w)= JEaB(r—r’,w)EB(r’,w)dsr’ , (1.3-3)
donde s
-iwt
eaB(r—r , W)= Idt C“B(r—ti;t)e , (1.3-4)
Eg(r’,w)= Idt Eg(r’,t)e . (1.3-5)

De manera similar, las otras ecuaciones constitutivas se pueden
escribir como
- -’ 31 -
?a(r,w)— IiaB(r r ,w)EB(r,w)d r , (1.3-8)

Jj (r,w)= I&&B(r-r’.w)EB(r,w)dsr’ (1.3-7)

Si ademas de tomar la transformada de Fourier temporal, también

tomamos la transformada espacial, podemos reescribir la Ec.(1.3-2)

S

10



como

fDa(k.w)= eaB(k,w)EB(k,w) , (1.3-8)

donde
5 i(k:-r-wt)

e (k,w)= I&t]& re (rt)e , (1.3-9)

B 3 o i(k r-wt)

Eg(k, 0)= J-dt‘[d r Eglr,te . (1.3-10)
La funcién eaB(k,w) es la respuesta a un campo eléctrico con vector
de onda k y frecuencia w. De manera similar,

?a(k,w)= xaB(k,w)EB(k,w) , (1.3-11)

ja(k,w)= G&B(k'w)EB(k'w) . (1.3-12)

Las Ecs.(1.3-8),(1.3-11) y (1.3-12) implican que un medio tiene
dispersién espacial (no local) cuando las funciones respuestas xaB,

o dependen de k. El limite local de estas funciones

w8’ ¥ “ag
respuestas se obtiene haciendo k=0.

Ademéds como p, j y ? no son campos independientes, existe una
relacién entre las funciones respuesta anteriores dada por

e(k,w) = 1+4nic(k,w)/w = 1+4nx(k,w). (1.3-13)

Por lo tanto, es suficiente determinar sélo una de ellas.

Para poder calcular las funciones respuestas de un medio
especifico hay que usar modelos sobre la dinamica microscépica del
material en cuestién. En la siguiente seccién introducimos un modelo
hidrodinamico que describe un gas de electrones sometido a un campo
eléctrico que varia en el espacio. La gran ventaja de este modelo es

su simplicidad, ya que incluye modos longitudinales y proporciona

resultados analiticos para el sistema de interés.

11



1.4 Modelo hidrodinamico

El modelo hidrodinamico ha sido utilizado frecuentemente para
estudiar diversas propiedades fisicas de los sistemas conductores,
tales como la nolocalidad de la respuesta electromagnética de un gas

[57]

de electrones, el acoplamiento de los plasmones con las ondas

. . [60]
transversales en sistemas no homogéneos,

etc. Aunque este modelo
no toma en cuenta las excitaciones de pares de electrén-hueco,
describe adecuadamente 1la excitacién de ondas electromagnéticas
loﬁgitudinales (plasmones). El1 modelo hidrodinamico toma en cuenta
el efecto no local, por lo tanto, el uso de este modelo es un paso
importante para entender el comportamiento de las ondas en medios
con dispersién espacial.

La funcién dieléctrica hidrodinamica se puede deducir
facilmente para un modelo del gas de electrones. Supongamos que la

corriente total promedio en el sistema del gas de electrones esta

dada por

S

a
J = g = nev, s (1.4-1)
donde e es la carga del electrén, n es la densidad de numero de
electrones y v es la velocidad promedio de los electrones. Por lo
tanto la ecuacién del movimiento de un electrén en un campo
eléctrico E se puede escribir como

m v "% .-k, (1.4-2)

at ne at

donde m es la masa del electrén. Si afiadimos la contribucién
promedio de las colisiones electrénicas en la aproximacién del
tiempo de relajacién, tenemos

\ o
12



M j-ee-" L | (1.4-3)
ne dt T ne

donde a T se le denomina el tiempo de relajacién. Multiplicando 1la
Ec. (1.4-3) por ne/m, y resulta
2
2 p-rE -2%29 , (1.4-4)
at T at

donde f = ne®/m.

Nos interesan los sistemas en donde los campos varian en el
espacio, entonces la densidad electrénica también varia. Dado que al
variar la densidad, el sistema sufre compresones y rarefacciones, es
necesario entonces tomar en cuenta la compresibilidad del sistema,
i.e., tenemos que afiadir una fuerza que relaciona la presién del gas
del electrones con la variacién espacial de P. Debido a que esta
fuerza es débil comparada con 1los primeros términos de la
Ec.(1.4-4), podemos tomar solamente los primeros términos del
desarrollo de ? en derivadas espaciales.

Las derivadas de ? a primero y segundo orden son

UxP, V(V-P), VPP, Ux(VxP),...

Sin embargo, para un medio isotrépico, el primer término se elimina

[61] : .
por ser un pseudovector. El cuarto término se puede expresar como

1]

una combinacién del segundo y el tercero. Entonces, la Ec.(1.4-4)

toma la siguiente forma

62 1343 2 2
— P=fE -=—2P +aV “P +8°V(V-P) , (1.4-5)

at? T a8t

donde a« y B son parametros de dispersién espacial. El B esta
relacionado con la compresibilidad del sistema.

Tomando la transformada de Fourier en el espacio y en el tiempo
de la Ec.(1.4-5), obtenemos

~0%P = £ E(k,0) +1 0P -ak®P-g2%P" | (1.4-6)
T

donde ? vy ?L son las polarizaciones generalizadas total y

13



longitudinal respectivamente. Por lo tanto, despejando ? obtenemos

la susceptibilidad para el campo transversal la cual resulta ser

xt(k.w)= 5 f2 , (1.4-7)
ak™ -0 -iw/T

y para el campo longitudinal queda dada por

x, (k. 0)= L . (1.4-8)
(atB )k‘-w -iw/T

El término V°P en la Ec. (1.4-5) esta asociado a la fuerza cortante

restitutiva de un elemento ejercida sobre otro elemento en el

espacio. Dado que en un fluido este tipo de fuerza suele ser menor
[(61]

que la fuerza de origen compresional, ignoramos este término y

utilizamos f=a;2/4n para obtener

w2
e (k,w)= 1- P , (1.4-9)
t 2 .
w +iw/T
2
w
e, (k,0)= 1- Ld , (1.4-10)

w’+iw/T-g%Kk°
donde wp es la frecuencia de plasma.

En un teoria microscépica}BZI para el gas de electrones basada
en la aproximacién de la fase aleatoria (RPA) se obtienen las
ecuacienes (1.4-9) y (1.4-10) en el limite de vectores de onda
pequeiios, dondé BZ=§VF2, y vF es la velocidad de Fermi.

En el limite local se obtiene cuando tomamos el limite k-0 en

las Ecs.(1.4-9) y (1.4-10), i.e.,

2
w

e(w)= 1- ——P | (1.4-11)
w tiw/T

que se conoce como la funcién dieléctrica de Drude.
En la siguiente seccién discutiremos los modos
electromagnéticos en un medio homogéneo isotrépico caracterizado

por estas funciones respuesta.

14



1.5 Modos de oscilacién del sistema

Para obtener los modos propios del sistema electromagnético, se
usan las ecuaciones de Maxwell macroscépicas (1.1-1)>(1.1-4) en
ausencia de cargas y corrientes externas. Si tomamos el rotacional

de la Ec.(1.1-1) tenemos
18
cat

Ux(VXE)= - (VxB) . (1.5-1)

Utilizando la Ec.(1.1-4), en la ausencia de corriente externa,

reescribimos la Ec.(1.5-1) como

2 2 .
VX(VXE)= _‘1"29—21): ‘lza—ZCE. ( 1. 5‘2)
c at c at

A partir de esta ultima ecuacién podemos obtener los modos

transversales y longitudinales de un medio homogéneo e isotrépico.

Por definicién, el campo longitudinal El y el campo transversal Et

. cumplen
V x El =0, (1.5-3)
V-E =0. (1.5-4)

Por lo tanto, si sustituimos E = El + Et en la Ec.(1.5-2) obtenemos

dos ecuaciones desacopladas

1 8% -
Vx(VxE ) = -V’E, = - = Z_¢E_, (1.5-5)
t t 2 2 t t
c 4at
1 8% -
Ux(VXE ) = 0 =-- —¢kE , (1.5-6)
1 2 2 11
c dt

~

donde € y e son la parte transversal y la parte longitudinal del
tensor €. Estas dos ecuaciones nos proporcionan dos tipos de modos
independientes. Consideremos que en el medio se propaga una onda
plana
i(k.r-wt)
E= E(k,w)e (1.5-7)

Los operadores V y 3/8t actuando sobre ondas planas equivalen a
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vV =ik , (1.5-8)
-8/8t = -iw . (1.5-9)

Entonces, las Ecs.(1.5-5) y (1.5-6) se pueden escribir como

2
W .
2
(k™- Y et) Et—O , (1.5-10)
c
e E =0 . (1.5-11)
11

De la Ec.(1.5-10) vemos que para que existan ondas transversales, es

necesario que

2
w

2 - = -
(k™- ;E et)—O . ‘1.5 12)

Esta ecuacién nos proporciona una relacién entre k y w que cumplen
las ondas transversales y es llamada la relacién de dispersién de
los modos transversales. De la Ec.(1.5-11) vemos que para que
existan ondas longitudinales es necesario que

e (k,0)=0 . (1.5-13)

Esta ecuacién nos proporciona una relacién entre k y w que cumplen
las ondas longitudinales y es llamada la relacién de dispersién de
los modos longitudinales.

Vemos que para las ondas longitudinales tenemos que El es
distinto de cero en el interior del sistema aunque $l=0. Dado que ﬂl
se puede identificar con el campo externo longitudinal, el origen
fisico de El se debe a la excitaciones propias del sistema
provenientes de oscilaciones colectivas de carga, llamadas también

oscilaciones de plasma y cuyos cuantos son llamados plasmones.
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1.6 Modos electromagnéticos en un medio semi-infinito isotroépico

y local

En la seccién anterior hemos discutido el comportamiento del
campo electromagnético y de los modos de oscilacién en un medio
infinito. En esta seccién nos interesan las ondas que se propagan
entre dos medios con diferente respuesta dieléctrica local separados
por una interfaz ©plana sobre 1la que incide una onda
electromagnética plana monocromatica.

Al plano que forma el vector de onda de la onda incidente con
el vector normal a la interfaz (6 superficie ) lo llamamos plano de
incidencia y al angulo © entre ambos vectores, &angulo de incidencia.
Debido a la presencia de la superficie, parte de la onda incidente
se refleja y parte se transmite al otro medio. Todas las ondas
planas linealmente polarizadas se pueden descomponer en dos tipos:
la onda polarizada p (parallel) y la onda polarizada s (senkrecht).
La onda que tiene polarizacién p es aquella cuyo vector de campo
eléctrico es paralelo al plano de incidencia y 1la onda que tiene
polarizacién s es aquella cuyo vector de campo eléctrico es
perpendicular al plano de incidencia. Estas dos polarizaciones son
linealmente independientes y cualquier campo electromagnético se
puede expresar como una combinacién lineal de éstas.

Al coeficiente de reflexién define como la amplitud del campo
reflejado dividido sobre la amplitud del campo incidente y se puede
calcular facilmente para los dos tipos de polarizaciones. Para el
caso en que la incidencia de la luz provenga del vacio se puede

mostrar[62] que
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r= (1.6“1)
P

eat+k

q- k
r = (1.6-2)
s

q+ k ,

donde q es la componente z del vector de onda en el vacio y k es la
componente z del vector de onda en el medio, y hemos tomado al plano
XZ como el plano de incidencia y al plano XY como interface.

En caso de que exista un campo reflejado sin tener campo
incidente, tendremos los modos propios de la superficie. (De aqui en
adelante usaremos los términos superficie o interfaz

indistintamente). Estos son modos que se propagan a lo largo de la

superficie pero cuya amplitud decae con la distancia a la
superficie!BSI A estos modos se les llama también plasmones de
superficie.

La relacién de dispersién del plasmon de superficie para la
interfaz del vacio y un medio con respuesta dieléctrica transversal
€, se obtiene al igualar el denominador de la Ec.(1.6-1) a cero, y

resulta

© et 1/2
Q = E [ 1+€t ] (1.6"3)

donde Q es la magnitud de la proyeccién del vector de onda q sbbre
la superficie. Esta relacién de dispersién se muestra en la Fig.1.
En este sistema hemos tomado un modelo local en ambos medios de
la interface. Para medios semi-infinitos con dispersién espacial es
necesario utilizar condiciones adicionales de frontera, las cuales

discutiremos en la siguiente seccién.
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1.7 Modos electromagnéticos en un medio semi-infinito no local

A partir de las ecuaciones de Maxwell se pueden deducir 2
condiciones de frontera independientes, por eJjemplo, que las
componentes de E y B paralelas a la superficie sean continuas. Esto
nos permite encontrar 1los campos reflejados y transmitidos
transversales. Sin embargo, en un sistema con respuesta no local, en
el cual existen modos longitudinales, tenemos que anexar condiciones
adicionales para poder obtener todas las amplitudes de los campos
dispersados.

Para el modelo de gas de electrones se puede suponer que la
componente de E perpendicular a la superficie es continua, ya que
en un sistema real la densidad de carga de la superficie no es
singular. Este es el caso mas simple ya que todos los campos son
continuos en el perfil.

Existen casos en donde no podemos suponer que toQos los campos
son continuos en la superficie. Por ejemplo, en el modelo local la
componente de E normal a la superficie es discontinua. También
aparecen discontinuidades en la superficie de metales no locales
cuando se aproxima el efecto de transiciones electrénicas interbanda
mediante wuna contribucién 1local adicional e a la funcién
dieléctrica. En este caso ebE es continua en la superficieESZJ lo
cual corresponde a una singularidad en la densidad de carga de
polarizacién con un perfil suave para la densidad de carga de
conduccién.

El coeficiente de reflexién para 1la onda incidente con

polarizacién p para el caso no local es
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2
etq-k—Q (l-et)/l
r= (1.7-1)
2
etq+k+Q (l-et)/l ,

donde 1 es la componente z del vector de onda longitudinal en el
medio. La relacion de dispersién de los plasmones de superficie del

caso no local también se muestra en la Fig.1.
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CAPITULO 2
TEORIA PERTURBATIVA DE LA DISPERSION DE LUZ

POR UNA SUPERFICIE RUGOSA EN AUSENCIA DE TRANSICION INTERBANDA

2.1 Introduccién

La reflexién de luz en una superficie plana es siempre en la
direccién especular, i.e., el &angulo de incidencia es igual al
angulo de reflexién. Sin embargo, la dispersién en una superficie
rugosa puede ser muy complicada, ya que la luz se dispersa en muchas
direcciones. En el caso especial de una rejilla periédica, si la
onda 1incidente tiene un vector de onda cuya proyeccién en la
superficie es Ql, la onda dispersada puede tener varios vectores
Qitng. donde n es un numero entero y g es un vector cuya magnitud g
es proporcional al inverso del periodo d de la rejilla.

Para una interfaz entre dos medios caracterizados por funciones
dieléctricas €, (x=1,2), si (Qi+ng)2>caw2/c2 la onda dispersada
decae exponencialmente a ambos lados de la interface. En este caso
es posible excitar resonantemente los modos de interface cuyos
campos también decaen en la misma forma. En este, trabajo nos
interesa el estudio de este acoplamiento resonante con el fin de
obtener informacién sobre la influencia de la dispersién espacial en
el campo electromagnético cercano a la superficie.

Dado que la dispersién espacial comienza a ser importante para
frecuencias del orden de wp y vectores de onda del orden de w/B (ver
la Ec.(1.4-10)), para tener un acoplamiento resonante con modos de
interfaz en esta regién se requiere entonces una rugosidad con
vector g de orden de wp/vF. Para hwp=10eV, esto implica que d debe

ser del orden de 4A. A este tipo de rugosidad la llamamos rugosidad
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microscépica. Por lo tanto, la dispersién espacial juega un papel
importante en la excitacién de modos de superficie en superficies
con rugosidad periédica tipica del orden de A. Esto puede
realizarse, por ejemplo, en caras cristalinas reconstruidasfshSSI

El céalculo del campo electromagnético en presencia de una
superficie rugosa es en general muy complejo, pues la serie del
desarrollo del campo electromagnético en ondas planas diverge para
ciertos limites en la cercania de la superficie.

Sin embargo, para el caso de una rugosidad "suave", es decir
cuando la altura tipica de la rugosidad es muy pequefia comparada con
el periodo tipico (h/d << 1), se puede utilizar la hipétesis de

[66-69] Esta hipétesis supone que el desarrollo en

Rayleigh-Fano,
ondas planas de las ondas dispersadas en las regiones lejanas I y II
(ver la ilustracién) se puede continuar hasta la regién de la
superficie Is. Esta suposicién nos permite escribir el desarrollo de

los campos electromagnéticos con los mismos coeficientes tanto en

las regiones cercanas como en las lejanas a la superficie.

N

\

_________ YNNG

I
& >

Bajo las suposiciones anteriores, los campos dispersados cerca

de la superficie se pueden descomponer en ondas planas salientes, en

la regién I, de la siquiente forma,

22



i(Q'p - gz - wt)
EI= z EI(Q) e , (2.1-1)
Q

y en la regién II,

i(Q-p + kz- wt)

EI? g EISQ)e , (2.1-2)

donde q=(Q,q) y k=(Q,k) son los vectores de onda en la regién I y
en la regién II respectivamente, r=(p,z) es el vector de posicién.

Se ha mostrado que el método Rayleigh-Fano para una superficie
senoidal y para condiciones de frontera tipo Dirichlet, converge
cuando 2wh/d<0.448. Sin embargo, se pueden obtener resultados
asimptéticos aunque se pase de este limiteg7o_72]

Existen otros métodos para resolver los campos
electromagnéticos cerca de una superficie rugosa, los cuales no
contiene una condicién de validez. Por ejemplo, el del teorema de
extincién, este método se basa en obtener ecuaciones integrales que
incluyan solamente los campos en la superficie. Se ha demostrado que
este método es equivalente al método de Rayleighf7°] sin embargo, el
método Rayleigh es &mpliamente aceptado para calcular superficies
con la altura h mucho menor que la longitud .de onda de la onda
incidente.

Dado que 1la hipétesis de Rayleigh-Fano es valida para
rugosidades pequefias, hemos utilizado en este trabajo un método
perturbativo para encontrar los campos electromagnélicos cerca de la
superficie rugosa. Este método consiste en descomponer al sistema
real en un sistema semi-infinito con interfaz plana mas la rugosidad
como una correccién pequefia. Este tratamiento tiene la ventaja de

que se pueden obtener las propiedades épticas de un sistema rugoso a

partir de las de un sistema con interfaz plana.

~
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2.2 Desarrollo del calculo perturbativo para un modelo de gas de

electrones

En este capitulo introducimos el formalismo perturbativo para
calcular los campos difractados por una superficie rugosa en un
sistema con dispersién espacial, sobre la que incide una onda plana.
Tomamos el caso de un gas de electrones dentro del modelo
hidrodindmico para representar a un metal con dispersién espacial,
pero se ignora la contribucién local a la funcién dieléctrica debida
a las transiciénes electrénicas interbanda. En este caso, la
condicién adicional de contorno que seleccionamos es la continuidad
de la componente normal de E, ya que en un metal real la densidad de
carga superficial no es singular. Esto, junto con las ecuaciones de
Maxwell, implica que todas las componentes de los campos son’
continuas en la superficie. En el siguiente capitulo veremos un
formalismo mas general en el cual se toma una superficie arbitraria,
tomando en cuenta 1la contribucién 1local de 1las transiciones
interbandas que implican una discontinuidad* en E,. Ademas se
encuentra la solucién general a orden arbitrario en la perturbacién.
Los resultados del presente capitulo serviran para ilustrar la
esencia del método de solucién y para poder corroborar, en un
cierto limite, los resultados del capitulo 3. Esto es util debido a
que ambos procedimientos requieren de condiciones de contorno
distintas y por tanto utilizan un desarrollo matematico diferente.

El sistema a considerar es una interfaz entre el vacio y un
medio semi-infinito con wuna superficie rugosa. El medio esta

descrito por wuna funcién dieléctrica no local dentro de la

~.
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aproximacién hidrodinamica.
Primeramente seleccionamos al plano X-Y como plano nominal

definido como

I £(x,y)dxdy=0,

donde z=£(x,y) es la funcién del perfil y el eje z apunta hacia
afuera del metal.

Denotamos a 1los vectores de onda de las ondas incidente,

reflejadas y transmitidas como

q,=(Q,,.Q ,»q,), (2.2-1)

q=(Q,Q, -9, (2.2-2)
x y

k=(Q, Q, k), (2.2-3)
x y

en donde Q=(Qx,Qy.0) es la proyeccién del vector de onda en el plano
X-Y.

Escogemos al plano X-Z como plano de incidencia, i.e.,
ql=(Q1’0’q1) y Ql=(Ql.0,0), descomponemos los campos
electromagnéticos en términos de ondas planas con polarizacién s, p

y longitudinal, de tal manera que para las ondas incidentes

Es‘(Q)=Sl(O,Q1.O)ei(QIX+qxz) , (2.2-4)
B_ (Q)=(c/@)S (-q,Q,,0,@%)e" (&*" 92 (2.2-5)
E_ (Q=(c/w)P (q,0,,0,-e! (4* 42, (2.2-6)
Bpl(Q)=Pl(O,Ql.O)ei(01X+q12), (2.2-7)
y para las ondas reflejadas
Esr(Q)=Sr(—Qy,Qx,O)ei(QxX+ny-qZ) : (2.2-8)
Bsr(Q)=(c/w)Sr(+qu,+qu,Q2)ei(QxX+ny-qZ), (2.2-9)

Epr(Q)=(c/w)Pr(—qu,-qu.-Qz)ei(QxX+ny—qZ). (2.2-10)

y .
Bpr(Q)=Pr(-Qy,Qx,O)ei(QxX+ny-qZ). (2.2-11)
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Como tenemos un metal espacialmente dispersivo descrito por una
funcién dieléctrica en 1la aproximacién hidrodinamica, existen
también ondas longitudinales (dentro del medio metalico
exclusivamente) que se deben incluir en las ondas transmitidas y

cuyos campos eléctricos y magnéticos estan dados por

E,(@ = L(Q_,Q,1) o1 (QxHQy+1z) (2.2-12)
Bl(Q) =0 . (2.2-13)
Aqui 1 = ( Qx,Qy,l) satisface la relacién de dispersién dada por

Ec.(1.5-13) y L = L(Q,w) es la funci6én de amplitud longitudinal. Las

ondas transmitidas transversales se escriben como

Est(Q)=St(—Qy,Qx,O)ei(Qxx+ny+kZ) , (2.2-14)

Bst(Q)=(c/w)St(-ka,-ka,Qz)ei(QxX+ny+k2), (2.2-15)

Ept(Q)=(c/(etw))Pt(ka,ka,—Qz)ei(QxX+ny+kZ), (2.2-16)

Bpt(Q)=Pt(—Qy,Qx,O)ei(QxX+ny+k2). (2.2-17)

Llamamos a Sa = Sa(Q,w) y Pa = Pa(Q,w) , a= i,r,t, las funciones de
amplitud. De aqui en adelande omitimos la dependencia explicita en
Q, w, en las coordenadas espaciales y en otras cantidades a menos

que esto cause confusién. Las Ecs.(2.2-4)-»(2.2-17) garantizan que
1]

cada onda cumpla las ecuaciones de Maxwell y tenga la polarizacién
adecuada, cuando z#£(x,y).
Usando las expresiones (2.2-4)-(2.2-17), el campo incidente

total se puede escribir como

E1=Es1(Ql)+Ep1(Qi)’ (2.2-18)
_ ' 2,) i(Q x+q z)
= SI(O,Qi,0)+(c/w)Pl(qui,0,—Qi) e i 177,

Bl=le(Ql)+Bp1(Ql)’ (2.2-19)

Jei(le+qlz) (2.2-20)

_ _ 2
- (/w15 (-q,0,,0.€0)+7, (0,0,,0)
el campo reflejado como
~
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E=% (E (Q')+E (Q')]
Py ST pr
=5 [s (-Q’,Q’,0)-(c/w)P (q’Q’,q’Q’,Q'z)]ei(Q;X+Q;y-q’Z)
o’ Lt y’ “x r x y

(2.2-21)
B=x [B (Q’')+B (Q’)]
T ™ pr

=3 [(c/w)S (@’Q’,q’Q’, Q' %)+P (-Q’.Q',O)]ei(Q;x+Q;y-q'2) '
’ i x y r y x

Q
(2.2-22)
y el campo tramsmitido como
Et=§’[Est(Q')+Ept(Q’)+Elt(Q’)]
=3 [S (—Q,.Q’,O)"'(C/C (d)P (k,Q,,lel’_QIZ)]ei(Q;X"'Q;Y"'k'Z)
Q’ t y X t t x y
+ 2 L0Q0Q,1") o1 (Qx+Qy+172) (2.2-23)
Q’ X
Bt=§, [Bst(Q’ )+Bpt(Q’ )]
=3 [(c/w)S (_k,le_leI,le)"‘P (—Ql,Q’,O)]ei(Q)’(x+Q;y+k,Z)-
Q’ t x y t y x
(2.2-24)

En estas expresiones vemos que para cada vector de onda Q’ existen 5
incégnitas que calcular:

S (Q’),s, (Q"),P (Q'),P (Q") y L(Q"),

r t r t

las cuales estardn determinadas al imponer adecuadamente las
condiciones de frontera.

Las condiciones de frontera que usamos son la continuidad E",
Bu, E, y B) a través de z=§; pero de las 6 ecuaciones resultantes

sélo 5 son independientes. Escogemos estas de la siguiente manera:

(i) E continua, i.e. E =-E +E |, (2.2-25)
y iy ry ty
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(ii) Bx continua, i.e. B =-B +B |, (2.2-26)

ix rx tx

(iii) E continua, i.e. E =-E +E |, (2.2-27)
X ix rx tx

(iv) B continua, i.e. B =-B +B , (2.2-28)
y iy ry ty

(v) E continua, i.e. E =-E +E |, (2.2-29)
z iz rz tz

las cuales dan lugar a las siguientes 5 ecuaciones para cada punto

p=(x,y):

i(le+qi£_-,') -iq’€
SQe =z [(-S Q ‘+(c/w)P q’Q ‘e
11 o’ rox r’ y

ik’€ il’g i(Q ‘x+Q ‘y)
+(S Q ‘+P (c/e w)k’Q "e +L Qe ] e ° y ,
tx  t t % y

(2.2-30)

-S (c/w)q Qe =3F |(-S (c/w) q’Q ‘+P Q ' e
i 11 ’ r x ry

i(le+qi€) [ -iq’g
Q

e ’

ik’gy 1(Q ‘x+Q 'y)
-(PQ '+S (c/w) k’Q ‘e ] X y
ty t x
(2.2-31)

i(Qix+qi£) -iq’€
P (c/w)q Qe =% [(S Q ‘+P (c/w)q’Q ‘e
i i ’ ry r X

Q

ik’€ | il’€y 1(Q ‘x+Q ‘y)
+(-S Q ‘+P c/e w k’Q e +L Q ‘e ] e = y o,

ty t t x x
(2.2-32)

PQ e

i(Q x+q &) -iq’€
17
=X
171 ,
Q

-(S (c/w) @’Q+P Q ')e
r Yy I X

ik’€ i(Q 'x+Q ‘y)

+(-S (c/w) k’'Q’ +P. Q ‘e ] e ° y

t y t X »

(2.2-33)

” i(Qix+qiéj) 2
-Pl(c/w)Ql e =3 [(c/w)PrQ’ e
0,

-iq’g
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, 1K'§ i1’g€y 1(Q 'x+Q 'y)
—Pt (c/etw) Q" e +L 1’e ] e ° y

(2.2-34)
Todas estas ecuaciones se pueden resumir en forma matricial

como:

£ R(Q')S(Q,,Q’,£(p))e ¥ "Pace’) = B(Q)e' %P, (2.2-35)
ol

donde las incégnitas son las amplitudes de los campos reflejados y

transmitidos
- Sr(Q)
5,(Q)
A(Q) = | P (Q) (2.2-36)
Pt(Q)
L L (Q) -

Aqui el vector B(Ql) caracteriza los campos incidentes, la matriz
R(Q’) es independiente de la fase de los campos y la matriz
S(Qi.Q’.i(p)) contiene exclusivamente la informacién sobre el perfil

€(p) de la superficie. Las expresiones explicitas de R, $§ y B son

R(Q’ )=
Y Q’ (c/0)Q’ q'  (c/w)Q’ K’ /e o
x x y y . t y
(c/w)Q’ q’ (c/w)Q’ k’ -Q’ Q’ 0
x X y y
Q’ -Q’ (c/w)Q’ q’ (c/w)Q’ k’/¢ Q’
y y X x t x
-(c/w)Q’ q’ -(c/w)Q’ k'’ -Q’ Q’ 0]
y y b x
0 0 -(c/w)Q’ 2 (c/w)Q'z/et -1

(2.2-37)

S(QI.Q’.E(p))=

~ .
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r @'+ )E 0 0 0 ]
0 lkma ) 4 0 0
0 0 s ila'rq)E 0
0 0 0 ek -q,)€ 0
0 0 0 0 et17-q, )8

(2.2-38)
- Sl
B(Ql) = Ql (c/w)qlSl
(c/w)qlPi
Pl
_(c/w)QlPl_

(2.2-39)

Dado que el ansatz de Rayleigh-Fano s6lo nos permite resolver
este problema para h/d<<1l; en este limite, un método perturbativo
puede ser adecuado para encontrar el vector A. Por esto hacemos una

expansién de S en potencias de £(x,y), y obtenemos

s(Q,,0',8) = s°lg,Q) + &x,y) s''le,Q) +
€(x,y) s®lo 0.,
(2.2-40)

donde

S(oth,Q’)=ﬂ (la matriz unitaria), (2.2-41)
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- -i(q'+ql) 0 0 0] 0 -
0 i(k’-q,) 0 0 0
0] 0] —i(q’+qi) 0] 0]
0 0 0 i(k’-q) O
0] 0] 0] 0 i(l’—qi)
(2.2-42)
s®lg,,q")=
- —2la'+q)® 0 0 0 0 i
0 -2(k'-q)° 0 0 0
0 0 -%(q’-'-ql)2 0 0
0 0 0 -Sx'-q)% 0
0 0 0 0 -1(1-q)?
- (2.2-43)

y notamos que en general S““(QI,Q’) es independiente del perfil de

la superficie.

Ahora descomponemos A en potencias de £,

(2)

A Q) =220 +a'ttg) P (@ )+... (2.2-44)

sustituimos las Ecs. (2.2-40)->(2.2-44) en la Ec.(2.2-35) y tomamos la
transformada de Fourier en p(x,y) de 1la ecuacién resultante

obteniendo

> R (Q’)[ 8.n o 1+6(Q"-Q)S “lQl.Q')+g2(Q”-Q')s‘2’(Ql.Q')+...]
QI »

(2% (@) +a'tlg) +a'® v o

'Ql
(2.2-45)

(Q)+... ]=IB(Q1)6Q

donde hemos definido para toda funcién F(p) la transformada

~.

1



F(Q)= 1/A I Flp) e 1¢Pg% | (2.2-46)

con A el area de la superficie nominal (z=0). La presencia de 60” 0’

en el término de orden cero corresponde a la conservacién de la
proyeccién paralela del momento en una superficie plana.
Usando la serie perturbativa e igualando los términos del mismo

orden en &, tenemos que a orden cero

, © 0.2
R (0 [ 8,018V @0 )8 @3,
(2.2-47)

y por lo tanto

(0) ” - ” -1 * -
AT (Q") =R (Q” ) B (QI)SQ,,’Qi (2.2-48)

Analogamente, a primer orden:

s R (Q’)[ 30 Q,M“IQ'H E(Q”—Q')S“tQi.Q’)A(OIQ’)]=0.
QI »

(2.2-49)

y por lo tanto

a‘"lo")=-R (") R (Q')g(q"-o_')s“lQl,Q')AmIQ')
Q’ )

(2.2-50)

Sustituyendo ahora la Ec.(2.2-48) en la Ec. (2.2-50), resulta que

(1)

a2 o)=-r (/)R (Q)€(e"-)s' " (q,,0 )R (Q)7'B (Q,)

(1)

=R (Q”) 'R (Q,)€(Q"-q)s (Ql,Qi)A(olQl)

(2.2-51)

A segundo orden:

= R (Q’)[ 8. o182 (@)+6(0"-0)s o 0t (@)
Ql ’
+€2(Q”-—Q’)S(2)(Q1,Q’)A(O)(Q’)] = 0,

(2.2-52)

de donde
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A @")= R (@) 'R (@) [s(o"-q')s (1(Qi,Q’)A(1)(Q’)

Q

+§2(Q”-Q')5(2)(01.0’)A(°)(Q’)}

= -R (Q”)"[ SR (Q) £(Q”-Q')S “lQi.Q')A“’(Q')

Q
+R (Q,) €2(Q"-Ql)5(2)(Ql,Ql)A(O)(Q!)].
(2.2-53)
De esta manera se pueden obtener todas las expresiones para las

amplitudes de los campos difractados a todos los ordenes en la
rugosidad.

Las soluciones (2.2-48), (2.2-51) y (2.2-53) son generales para
cualquier tipo de rugosidad. Para ilustrar nuestro procedimiento,
escogemos una superficie simple cuya rugosidad es del tipo rejilla

senoidal:
€(p)= h cos(g-p) , (2.2-54)

~

donde h es la altura de la rejilla. Ademas, escogemos g i Ql Il x, lo
que corresponde al caso en el que las polarizaciones s y p no se
mezclan.

* Las expresiones para las transformadas de Fourier de €£(p) y

Ez(p) son las siguientes:
£(Q)= i Iﬁydxhcos(gx)e_io'p

=h

T2 (‘so.g+ 60.-9 ) (2.2-55)

EZ(Q)= % J&ydxhzcosz(gx)e—io'p

= g (s ), (2.2-56)

+ 3 48
Q, 29 Q,0 0Q,-2g
por lo tanto ,

h
“-Q')= - (3 " ’ + 3 " ’ » 2.2-57
£ (Q"-Q 2 ( Q7,Q *g Q",Q -9 ( )

Q1



2
2 h 2
"o N V= — + + o 2.2-58
E (Q Q )" 4 (601:’01+29 260”,01 60”'01_29) ( )

Sustituyendo las Ecs.(2.2-57) y (2.2-58) en las Ecs.(2.2-51) y
(2.2-53) obtenemos a primer orden,

a"te=-2 r(e)R(Q))S" M (q,, 0 N (5, 48w )
! "

(2.2-59)
o en forma equivalente,

(1)

(1 __h -1 (o
a‘'lq tg)=-2 R (Q 2) 'R ()5 (q,,0,)8  lq,)

(2.2-60)

A segundo orden,

(1) h

A(Z)(Q”)=-R(Q”)'1[§ R (@) (Q, @A (@) (8 s (1, #8010 i )
'=q,%q ' '

(2) (0) h2
+ R QIS (Q,,Q)A Q)T (80”,01+2g+260”.ol+ 60”.oi—29) ]

(2.2-61)
En particular, la onda es dispersada en la direccién especular
Qr=Qt=Qi , donde Qr y Qt son las componentes paralelas a la
superficie de 1los vectores de onda de las ondas reflejada Yy
.

transmitida respectivamente. El resultado a segundo orden para la

onda especular se escribe como

(2) _ _h -1 (1) (1)
A (Ql) = 2IR(QI) R (Qi+g)s (Ql,Ql+g)A (Ql+g)
h -1 (1) (1)
'ER(Qi) R (Qi—g)S (Ql,Ql-g)A (Qi-z)
h2 (2) (0)
Y S (Ql.Ql)A (Ql)

(2.2-62)
En las siguientes secciones obtendremos explicitamente las

amplitudes para las ondas de polarizacién p y polarizacién s.

~ .
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2.3 Resultados para la dispersién de ondas pelarizadas

Observamos en el calculo de la seccién anterior que a distintos
ordenes de perturbacién, la unica matriz que es necesario invertir
es la matriz R(Q) de 5x5. Esto es equivalente a resolver el problema
de la dispersién de luz incidiendo con un vector de onda q sobre una
superficie plana. Debido a que las ondas de polarizacién p y s estan
desacopladas en superficies planas, R(Q) es reducible siempre a dos
matrices, una matriz de 3x3 y otra de 2x2, mediante una rotacién. Lo
mismo para las demas matrices de 5x5. De igual manera, podemos
descomponer las vectores de 5x1 en dos partes, i.e., una de 3x1 y
otra de 2x1. Observamos que las matrices de 3x3 y 3x1 corresponden a
las ondas de polarizacién p y longitudinal y las matrices de 2x2 y
2x1 corresponden a las ondas de polarizacién s exclusivamgnte.

En esta seccién vamos a ilustrar las soluciones explicitas de
la seccién anterior descomponiendo la matriz de 5x5 en submatrices
que corresponden a las polarizaciones de p y s para nuestro sistema
de rejilla. Las‘amplitudes de las ondas dispersadas se obtienen por

medio de las operaciones matriciales simples.

Resultados para 1la dispersién con polarizacién p

Las matrices de la polarizacién p de distintos ordenes tienen

la siguiente forma:
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cQ q'/w c Q k'/(we ) Qf
x x t x

Rp (Q’)= -Q; Q; 0
-c Q’2/w c Q’2/(we ) -1’
| x x t
(2.3-1)
s»'°(Q,0') = 1, (2.3-2)
—i(q’+ql) 0 0
(1 , ’
Sp th.Q )= 0 i(k —ql) 0
- i(l'-ql) |
(2.3-3)
[ ]
- (q’+q‘) 0 0
sp ‘°lg,,0)= 0 —(k'-q)® 0
1,:,_ 12
i 0 0 -E(l ql)
(2.3-4)
- 1
c qu‘/w
— » (2-3_5)
Bp (Ql) = Ql Pl
| ¢ lel/w ]
-1'w/c (1<'1'Q"")/»;t -Q’w/c
-1, , 2 ,
Rp (Q )=Pfac -1'w/c -q’1’Q’ -Q’w/c
(1-1/et)Q'2 -(q'+k")Q" *c/(we,) (g,a'+k')Qe,

(2.3-6)
- 1’0/ ’ ’ 7309
donde Pfac_ 1'Q' (q’ +k et) + Q'7(1 1/ct).

~-.
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Utilizando estas matrices se puede obtener las amplitudes A(Q’). A

orden cero en la direccién especular tenemos

(0 2
P lol) £,a(Q)-k(Q) -Q7 (1-e,)/1(Q,)

= (2.3-7)
2
Pl (Qi) etq(Ql)+k(Ql) +Qi (l—et)/l(Qi) ,
(0
P, IQ‘) 2 e,q(Q,)
= (2.3-8)
2
Pl (Ql) etq1(01)+k(01)+Q1 (l—et)/l(Qi) ,
(o
Lte,) ¢ ? (1) P (0,
_ vt (2.3-9)
Pl (Qi) w 1(01) €, PI(QI)

La Ec.(2.3-7) coincide con la Ec.(1.7-1).
Andlogamente, se puede obtener las amplitudes para orden uno,
orden dos,...etc., pero las expresiones analiticas son complicadas.

Los resultados numéricos se muestran en el capitulo 4.

Resultados para la dispersién con polarizacién s

Siguiendo el mismo argumento de la seccién anterior, podemos
calcular las amplitudes dispersadas para el caso de una ornda con
polarizacién s. Las matrices, en este caso, son de 2x2.

Las matrices de la polarizacién s, de distintos érdenes, estan

dadas por las expresiones siquientes:



-Q; Q,
Rel@) = l(crmia’  (crw)ex’ (2.3-10)

ss°lg,0) = 1, (2.3-11)
—i(q’+q1) 0]
(1 Y _
ss''lg,,0") = [ o (k' -q,) ] | (2.3-12)
-—:2—(q’+ql)2 0
(2 o _
sslg,,Q") = [ 0 Lik'-q)? ] | (2.3-13)
2 1
Sy
Bs(Q,)= Q (2.3-14)
(c/w)q s
1o
-k w/c
Rs(Q') =S, (2.3-15)
ae q w/c
donde Sfa;= 1/ Q' (k’+q’). Por lo tanto .
2 =R ()78 (Q)
s, (q,7k,)7(q,+k )
(2.3-186)

s, 2qi/(ql+kl)

Este resultado es un resultado conocido[rn

y que corresponde a la
reflexién por una superficie plana.

La expresién analitica a primer orden, para polarizacién s, es
facil de obtener en este caso:
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a _h -1 (10 (0
A tQ‘tg )=-2 R (Q +8) 'R ()" (q ,Q,)A lo‘)-

-21qis1 (qi-ki)/(q‘+ki)

h -1
5 R (Qlig) R (Qi) _Ziqlsl (ql-kl)/(ql+kl)

0
1

h -
2 R (Qntg) Q -2iq s, (c/w)(ql-kl)

( -2i qlsi(c/w)(ql-ki)

T ¥ %
Q (k" +q) (2.3-17)

-2iqisl(c/w)(ql-k!)

+ +
- Q (k™ + q—) - ’

+ +2  + + +
donde q'2= w?/c?-Q7 2 k2= t:t(wz/cz)-(l"2 y Q-=Q‘i8

Es interesante notar que las amplitudes reflejadas y
transmitidas. a primer orden son iguales.

Los resultados para el segundo orden se muestran graficamente
en el Capitulo 4 ya que los resultados analiticos tienen expresiones

complicadas.



CAPITULO 3
FORMALISMO GENERAL PARA LOS CASOS NO:LOCAL-Y LOCAL
INCLUYENDO EL EFECTO DE TRANSICIONES INTERBANDA

En el capitulo 2 hemos obtenido en forma perturbativa los
campos transmitidos y reflejados por una rejilla metadlica en donde
se ignora la contribucién local a la funcién dieléctrica debida a
las transiciones electrénicas interbanda. En este caso supusimos
como condicién de frontera 1la continuidad de 1la componente
perpendicular a la superficie del campo eléctrico. Sin embargo, para
los metales reales (por ejemplo, en el caso del oro) las
transiciones interbanda debidas a los electrones ligados dan lugar a
una contribucién local significativa en a la funcién dieléctrica.
Denotamos esta contribucién local con €, - Entonces, las funciones

dieléctricas transversal y longitudinal en este caso son:

2
w

e (k,w)= € - P , (3-1)
t 2,
w +iw/T

2
w

el(k,w)= €° — P = (3-2)
w +iw/T-Bk D

Como € es discontinua en la superficie, esto implica que E, es
también discontinua. Por lo tanto, en este caso, necesitamos una
condicién de frontera distinta a la utilizada en el capitulo
anterior. Es facil demostrar que la condicién de frontera adecuada
es la continuidad de ebﬁf?zl partiendo de la continuidad de la
corriente de conduccién normal a la superficie.

En el céalculo del capitulo 2, supusimos que todos los campos

eran continuos en la frontera. Por lo tanto, para describir el
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sistema, podiamos escoger el sistema de coordenadas de manera
arbit;éria. Sin embargo, para tomar en cuenta la discontinuidad del
campo debida a las transiciones interbanda, hay que aplicar
cuidadosamente las condiciones de frontera en cada punto de la

superficie. Esto lo hacemos en la siguiente seccién.

3.1 Calculo para el caso no local

Supongamos una superficie rugosa esta caracterizada por una
funcién del perfil z=h§(x,y). Esta forma de escribir z nos permite
catalogar cada término del desarrollo perturbativo con el paréametro
h. Esto no fue necesario en el desarrollo del cap.2 debido a que en
ese caso simple no existe ambiguédad en el orden de los términos.

El vector unitario perpendicular a la superficie rugosa h§(x,y)

es
7 £ (-hg , -hg , 1) '
n(§) = = (3.1-1)
| v | [(ng )%+ (hg )%+ 1172 ' ,
donde
f = z-h&(x,y) , (3.1-2)

Ex,Ey son las derivadas parciales de €£(x,y) con respecto a x,y
respectivamente.

Denotando a los vectores de la onda incidente, reflejada y
transmitida como en el capitulo anterior, descomponemos los campos
eléctricos y magnéticos transmitidos en ondas con polarizacién s

(Est y Bst) yp (Ept y Bpt):

41



Est(Q)=St(—Qy,Qx,O)ei(Qxx+ny+kZ) (3.1-3)

Bst(Q)=(c/w)St(—ka,-ka,Qz)ei(QxX+ny+kZ), (3.1-4)

Ept(Q)=(c/(etw))Pt(ka,ka,*Qz)ei(QxX+ny+kZ),(3.1-5)

B (Q)=P (-q ,Q ,0)el(QX*Qy+kz) (3.1-6)
pt t y x

Los campos incidentes (reflejados) se pueden escribir de una

manera similar tomando et=1 y reemplazando k por ql(—q).

Tomando en cuenta la dispersién espacial, incluimos las ondas

longitudinales cuyos campos eléctricos y magnéticos estan dados por

ei(Qxx+ny+12) (3.1-7)

E(@Q =1L(Q ,Q,1)
1 x y

BI(Q) =0 . (3.1-8)

Nos interesa encontrar S ,P ,St,Pt,L, las cuales son funciones
r r

de Q' y w, que corresponden a las funciones de amplitudes de los

campos de polarizacién s y p reflejados, los campos de polarizacién

s Y p transmitidos y los campos longitudinales.
L]

De las ecuaciones de los campos electromagnéticos que definimos

en (2.2-4)->(2.2-17), los campos incidentes estan dados por

E1=Esl(Qi)+Epl(Ql)

=[(qulQlc/w, 5,9, -Plofc/w)]ei(oxx *9,2) | (3.1-9)

Bl=le(Ql)+Bpl(Ql)

1(Q;x +q,z) (3.1-10)

’

=|- 2
[ 5,9,Qc/w, PQ, SlQic/w)]e
los reflejados por
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E=2£[ E (Q)+E (Q') ]

r Q’ sr pr
=3 [(-S Q'-Pq’Q’c/w, SQ'-P q’'Q’c/w, -P Q’zc/w)]e
Q' ry r x rx r y r

i (Q;x+Q;y-q' z)

(3.1-11)
B=2 [ B (Q')+B (Q') 1]
r Q’ sr pr

=5 [(s q’Q’c/w-P Q’, S q'Q’c/wtP Q’, S Q’zc/w)]el(Qxx *Qy —q'z)
Q/ r X ry r y r x r
(3.1-12)

y los transmitidos por
Et=2,[ Est(Q ) + Ept(Q ) + Elt(Q ) 1
Q
=% [(P k’Q’c/e w-S Q’, P k’Q’c/e w+S Q’, -P Q’°c/e w)]el(Qxx *Q y+k’z)
Q’ t X t ty t y t t T x t t

HQx +Qy +172) (3.1-13)

’

+ Z (LQ’,LQ’,L1’) e
Q’ X y

Bt=21 [Bst(Ql)+Bpt(Ql) ]
Q
=3 [(—s K’Q’c/w-P Q’, -S k’Q’c/w+P Q’, S Q’zc/w)]el(Qxx *Qy +k’z)
, t X ty t y t x t
(3.1-14)

Las ecuaciones de Maxwell proporcionan dos condiciones de

frontera independiendes: La continuidad de la proyeccién tangencial
*

del campo eléctrico E ,

F=E-(n‘E)n , (3.1-15)

Yy la continuidad de la proyeccién tangencial del campo magnético B,
K=B-(n-B)n , (3.1-186)

en la interface.

La condicién adicional de frontera es la continuidad de 1la

componente perpendicular de ebE. Es decir que

G=(n-ebE)n , (3.1-17)
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51
sea continua.[ ]

De las condiciones de continuidad de las componentes del campo
sélo cinco son independientes. Escogemos las componentes x, y de F y
K, y la componente z de G :

F =E -(n-E)n
X X X

=(1-n2)E-nnE-nnE , (3.1-18)
X X yXy zXxz

F =E -(n-E)n

y Yy 2

=(-nn )E +(1-n“)E-nnE , (3.1-19)
Xy x y 'y zyz

K =B -(n*B)n
X x2 X
=(1-n")B-nnB-nnB , (3.1-20)
X X yxy zxz

K =B -(n-B)n
Yy y y
=(-nn )B +(1-n°)B-nn B , (3.1-21)
Xy X y y zyz
G =€ (n‘E)n
z b z

=nneE+nneE +neE . (3.1-22)
X zbx yzby z z

b

Desarrollando las S5 condiciones de frontera

Fiylz=ne = = Foylz=ne * Foylz=ne (3.1-23)

Kix|z=he = 7 %x|z=he * Kix|z=ne (3.1-24)

Fixlz=he = = Frx|z=ne * Fex|z=ne (3.1-25)

Kiylz=he = 7 Xoylz=ne * Keylz=ne (3.1-26)

Gtz. =hg = Crz z=h§ * G, z=h€ ' (3.1-27)
~
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obtenemos las Ecs. (3.1-23)-(3.1-27) explicitamente:

(-n.n JE +(1-n 2)E -nnkE
xy I1ix y iy z y iz

=[(nn)E -(1-n ®)E +nnE
Xy rx y ry zyrz

+(-nn )E +(1-n 2)E -nnE
xy tx y ty z y tz

(1-n®)B. -nnB -nnB
x ix yxly z x iz

=[—(1—n 2)B +nnB +nnB
x rx y xXxXry z X rz

2
+(1-n “)B -nnB -nnB ,
X tx y xty z x tz

(1-n 2)E -nnE -nnE
X ix yx iy z x iz
=[—(1—n 2)EI +nnE +nnkE
X rx y X ry Z X rz

2
+(1-n “)E -nnE -nnE ,
X tx y x ty =z x tz

(-nn)B +(1-n 2)B -nn B
xy ix y iy z vy iz
=[(n n)B -(1-n °)B +nn B
Xy rx y ry zyrz

+(-nn)B +(1-n ®)B -nn
Xy tx y ty =z z

°.)
y t

2
nneE +nneE +n €E
x z b ix y zsb iy =z b iz
2
=l-nneE -nneE -n ¢€E
X zbrx yzbry z brz

2
+tnneE +nneE +n ¢€E ,
X Zbtx y z bty

z btz

donde

1(Qx +q &)
Elx= plqulC/w ¢ ’

i(le+q1Ej)
Ely= SIQI € ’
1(Q x+q &)

_ 2
Elz- P[Ql c/w e ,

(3.1-28)

(3.1-29)

(3.1-30)

(3.1-31)

(3.1-32)

(3.1-33)

(3.1-34)

(3.1-35)



i(Q x+Q 'y -q’§) _
E = ¥ (_s Ql -P qu Ic/w) e X y N (31 36)
rx Q’ ry r x
i(Q ‘x+Q ‘y-q’€§)
E = (+5Q'-Pq'Q‘c/we = y , (3.1-37)
ry Q’ r x r y
R i(Q; x+Q’ y- q’'§)
E = Z(-PQ°%/w) e y (3.1-38)
rz p) r ’
Q
ik’€ il’€y 1(Q ‘x+Q ‘y)
E = Z [(-S Q ‘4P k‘Q’c/e w )e +L. Qe ] e x y ,
tx Q’ ty t x t X
(3.1-39)
, ik‘€ il’§y i(Q 'x+Q ‘'y)
=z [(s Q ‘+P k’Q ‘c/e w )e +L. Q ‘e ] e = y
ty= Q' t x t y t y
(3.1-40)
. ik’€ il’€y i(Q ‘x+Q ‘y)
E = % [—P Q' °c/e w e +L 1l'e ] e Yo,
tz Q’ t t
(3.1-41)
1(01X+q1€)
B1x=-Slqulc/w e , (3.1-42)
i(le+q1€)
B =PQ e , (3.1-43)
iy 11
B =(c/w)S Q2 ei(Qix +q1€) R (3.1-44)
iz i1
B =% (+Sq'Q ‘c/w -P Q *)e (X *Q¥ a8 (3 4 45)
rx Q’ r X ry
B % (SqQc/w+pQ )el QX *Qy -a'8) (5 4 46
ry= Q’ r y r x
B=2S 0 %/ o1 (EX *Qy —a'8) (3.1-47)
z Q’ r
HQx +Q'y +k'8) (3 1 _4g)

th= EI (—Pto -Stk Qx c/w)e



B =% (-Sk'Q ‘c/w +P Q )el QX *Qy +K'&) (5 1 _4q)
ty Q' t y t x

B -3 5.Q" %/ e1(Qx +Qy +k’E) (3.1-50)

Q

Ahora. resumimos las ecuaciones anteriores en forma de matriz,

tal como lo hicimos en el capitulo anterior,

= R(Q,p)$(Q,, 0" p)e ¥P () =B(q,p)e' %P, (3.1-51)

Q
donde
- S (Q') 4
r
St(Q’)
A Q) =] P(Q) (3.1-52)
Pt(Q')
- L (Q') A

En la Ec.(3.1-51) la matriz R(Q’,p) depende de la orientacién n de
la superficie, la matriz S(Qi,Q’,p) tiene la informacién sobre la
perfil h€(p) exclusivamente y el vector IB(Ql,p) caracteriza los
campos incidentes que también dependen de 1la orientacién cie la
superficie. Las expresiones explicitas de R, S, B estan dadas en el
Apéndice Al.

Hay que hacer notar que el vector n depende de £(p), y sus
derivadas parciales Ex(p) y Ey(p). Para realizar el céalculo
perturbativo, desarrollamos todas estas cantidades en potencias de

h,
n = n(O)ho + n(“h1 +n(2)h2 + ... (3.1-53)

Usando la Ec.(3.1-2) tenemos
n=(-h€ ,-h€ ,1)[(h )2+(he )2+1171/?
X y X y
o - - -1 21 2
=(-h§ ,-hE , 1) [1-3(h€ )*-2(hg )%+ ... ]

~
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. (o 1,3.3 13 2 _ 1,3 21,3, 3
= ( h€x+5h gx +2h sxgy +..., h€y+2h Eygx +2h Ey ...,
1,2,.2 1,2, 2
1-3h%€ *-2ng S (3.1-54)
por lo tanto,
n'® = (0,0,1) , (3.1-55)
n(l) = (—E ’-E lo) » (3. 1-56)
x y )
n® = (0,0 -2¢2%k? | . (3.1-57)
2'x 27y

Con ayuda de las Ecs.(3.1-55)>(3.1-57) y la Tabla 1 (Pag.79),
podemos desarrollar todas las cantidades en la Ec.(3.1-51) en

potencias de h:

R(Q’,p) = JzktR““tcz')»s,"(p)»s'y‘(,o)h’*", (3.1-58)
Q.0 .p) = =5s'"(q,0)¢ (0", (3.1-59)
B(Q,p) = =B (Q)el(p)E (p)n’*™, (3.1-60)

i J,k i X y
A(Q)= £ A'™ (@ )n" . (3.1-61)

Las expresiones explicitas de los coeficientes de h" de estas
»
cantidades, hasta segundo orden, se muestran en el Apéndice AZ2.

Nétese que hemos extraido de R(Q’,p), S(Qi.Q’,p) y B(Ql.p) toda la
informacién que depende del perfil de la superficie. Por lo tanto
Ruk(Q’). S“(Qi.Q’) y B(jthl) son independientes de la estructura
geométrica de la superficie.
Sustituyendo las Ecs.(3.1-58)5(3.1-61) en 1la Ec.(3.1-51) y
tomando la transformada de Fourier, obtenemos
oz ¢MMeerMe) s'le) a™ernt T -
Q'J,k,1,m=0
(k) Jok (3.1-62)

(Jk0)
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donde C(jkl)(Q) es la transformada de Fourier de

c(jkl)(p)

Ei(P)E:(P)El(p) . (3.1-63)

Igualamos los coeficientes de la misma potencié de h en ambos lados
de la  Ec.(3.1-62) y haciendo notar que S(otQ')=ﬂ y

C(OOOIQ-Q')=6Q o’ que corresponde a la conservacién de la

proyeccién del momento paralelo a la superfic{e plana, resolvemos la

Ec. (3.1-62) para A(Q) iterativamente:

a™(Q) = ([R(om (Q))-l [Oz ¢t - olQ—Ql)IB” n-J)(Ql)

=<j=n

-3 = c"“‘lo—o')m“"lo')s“lQl.Q')_A‘“"""“(Q')]
Q' j,k, 120 ’
n=j+k+1>0

(3.1-64)

Nétese que la unica matriz que tenemos que invertir es la

(OOt

matriz R Q’) de 5x5. Esto es equivalente a resolver el problema

de dispersién de luz incidiendo sobre una superficie plana, como ya

mencionamos en el capitulo anterior. Por 1lo tanto R(OO)(Q’) es

reducible siempre a dos matrices, una matriz de 3x3 y otra de 2x2,
mediante una rotacién. La expresiéon explicita de ﬁﬁootQ’)]-l cuando
Q' x se muestra en el Apéndice A3. Tomando el ultimo caso y usando

la Ec.(3.1-64), los campos difractados estan dados a orden cero por

(0) (00 ) -1_(00)

A7 (Q)=R (Q) B (01)6 (3.1-65)

Q.Q ’

i

a primer orden por
A (@)= |R‘°°IQ)"{ (8% )-r""tea"ta) )¢ (e-0)

0o 1 (0
_R'9® (1) )

(g5 (.08 (q, )g(o—oi)}

(3.1-66)

a segundo orden por



2 (Q)= R(OOVRQ)-i{( B(aotQt)'lR(zm(Qi)A(O)(Ql) )Ei‘Q'Ql’

-R(OO)(Ql)S(a)(Ql'QI)A(O)(QI)EZ(Q'QI)
()5 (q,, 08" (q))¢ £(0-q))
= m“°’(o')A“’(Q')gx(o—q')
Ql
-5 R(ootQ’)S“lQl.Q’)A“lQ')E(Q—Q') }
Q (3.1-67)

Ahora vamos a ilustrar el método de solucién escogiendo, como
ejemplo, el perfil de una rejilla. Admas, escogiendo g=(g,0,0)l|Qi,
i.e.,

z = h £€(x,y) = h cos(gx) . (3.1-68)
Entonces

£,(0-Q" )=71g(5_, o800t —g)

X
1 4
=1; -5, , 3.1-69

zlg(ao' ,Q-g Q' ,0Q4g ( )

2 1 2
| — 4 - — - 3- 1‘-
£,(0-Q")= —2 (8, /=28 o, +8 ) (3.1-70)

3 =13 - -
£8(0-0")=  18(8, v = 8y o) (3.1-71)
Sustituimos estos resultados y las Ecs.(2.2-57) y (2.2-58) en las
Ecs. (3.1-66)->(3.1-67) encontramos finalmente que las amplitudes de

los campos difractados estan dadas a primer orden por

(1) _ }_ (00 -1) . (10 _pl10 (o _
2 (@=L Rl {lgua lo,)-r""lq, 1A lQi)](ao’QIﬂJ 0.0,



_R\%® (1) (0)

(Qx)s (QI’QI)A (Qx)(60,01+9+60.01-9) }

(3.1-72)
y a segundo orden por

-28 +3 )
Q.Oi+29 Q,Q 0.0;29

A2lg)= 1 R(oolQ)-z{_ga[B(zoni)_R(zo)(Qi)A(O)(Qii](6
’ i

n

(2) (0)

_(00)
R (Qi)s (QI'QI)A (Qt) (60.01+29+260.01+60.01-29)
. (10) (1) (0) ‘
-igR 7(Q)S (Q,, QA (Qi)(60.01+29-60.01-29)
2igR"(Q-g)a' Y (g-g)  +2igr °l+g)a‘t (Q+g)

2R ®le-g)s' e . e-g)a M lo-g) -2k *lorg)s !l . +)a ot }

(3.1-73)

(nOt (n0)

Las expresiones explicitas para R Q’),S“QQI,Q’) y B (Qt) con

Q‘’=(Q’,0,0) estan dadas en el Apéndice A4 para n=0,1,2.

La solucién a orden cero corresponde a la dispersién por una

superficie plana. Observamos que las singularidades de R(m”(Q) (ver

la  Ec.(A3-2)) satisfacen la relacién de dispersién de
plasmon-polaritén de superficie (sigla en inglés es SPP) de una

superficie plana
Q 2 €,
(1- ) =0

1(Q) €,

etq(Q) +k(Q) + (3.1-74)

Entonces de la Ec. (3.1-72) podemos ver que la solucién a primer
orden tiene estructuras resonantes en las frecuencias donde Qiig
satisfacen la Ec.(3.1-74). Estas soluciones resonantes a primer
orden estan fuera del cono de luz, por lo tanto son no radiativas y
no contribuyen a 1la 1luz reflejada directamente. Pero podemos
detectarlas, por ejemplo, a través de los campos radiados por

74]

moléculas adsorbidas en la superficie! Por otro lado, podemos ver

de la Ec.(3.1-73) que existe una contribucién a segundo orden en la



luz reflejada especular (Q =Ql) la cual se puede detectar

. . (75-80)
experimentalmente. Estos experimentos usualmente son

analizados en términos de la reflectancia diferencial definida como

AR R-r‘?’
= (3.1-75)

R(0) R(O) ,

donde R es la reflectancia de la superficie rugosa, y R(O) es la de

la superficie plana tomada como referencia.
En nuestro caso solamente tomamos en cuenta la contribucién
hasta segundo orden y obtenemos, por ejemplo, para la onda con

polarizacién p

(0) (0) (3.1-76)

El resultado de este calculo es mas general que el del Capitulo
2, ya que se toma en cuenta el efecto de la contribucién local
debida a las transiciones electrénicas interbanda. El resultado se
reduce al del Capitulo 2 si tomamos cb=1.

Es facil extender nuestro calculo a superficies no senoidales.
La Ec.(3.1-64) es una solucién general para cualquier tipqr de
perfiﬁ, siempre y cuando cumpla la condicién de Rayleigh. En este
caso, el Unico problema es encontrar la transformada de Fourier del
perfil. En particular, si la superficie tiene simetria translacional
en una direccién y el plano incidente es perpendicular a esta
direccién, uno puede aplicar directamente las formulas

(3.1-65)(3.1-67).
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3.2 El1 limite local

El 1limite local es el caso cuando no existe el campo
longitudinal. Este limite no se puede tomar directamente de nuestro
calculo no local (haciendo 1 —iw, de tal manera que se eliminara
El (ver la Ec.(2.2-12))), porque en nuestro calculo perturbativo
hemos expandido los campos en potencias de 1€ (Ver la Ec.(A2-5) y
(A2-6)) y esto causa problemas de convergencia cuando se toma el

limite mencionadofsu

Por lo tanto, en el caso local repetimos el
cadlculo, siguiendo el mismo procedimiento que antes, pero sin
incluir las ondas longitudinales. En este caso resolvemos solamente
las ecuaciones determinadas por matrices de 4x4. (En el Apendice AS

mostramos los elementos de estas matrices). Las incégnitas son las

amplitudes de los campos y forman el vector

- S (Q") -
r

'St(Q')

A (Q) = Pr(Q')

P (Q") . (3.2-1)

La solucién tiene la misma estructura que las Ecs. (3.1-65), (3.1-72)
y (3.1-73). Como los detalles de los calculos locales han sido

reportadosESI

s6élo vamos a mostrar los resultados numéricos, en el
siguiente capitulo, cuando los comparemos con los de la teoria no

local.
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CAPITULO 4

INTERPRETACION DE LOS EFECTOS RESONANTES ENTRE
EL CAMPO DISPERSADO Y LOS MODOS COLECTIVOS DEL METAL

En este capitulo presentamos los resultados numéricos para una
rejilla metdlica senoidal wusando las férmulas deducidas en el
capitulo anterior.

De las Ecs.(3.1-72) y (3.1-73) podemos ver que a primer orden
no existe la onda especular (Q=Q1) y las dispersiones ocurren en Q
=Qitg. A segundo orden existe un haz especular y dos no-especulares
con Q =Q1’ QitZg. Nétese que las resonancias aparecen cuando el
vector de onda Q 6 cualquiera de los vectores de onda intermediarios
Q' (ver la Ec.(3.1-64)) satisface la relacién de dispersién de los
plasmones-polaritones de superficie (Ec.(3.1-74)) mostrada en la
Fig.1. Esta figura se obtiene dando un valor real a w, resolviendo
la Ec.(3.1-74) para Q y graficando su parte real. Aqui y en adelante
utilizamos las respuestas dieléctricas dadas por las Ecs.(3-1) y
(3-2) con pr=100 y B=0.00361c (que corresponde a la velocidad de
Fermi del oro), y tomamos eb=1 (por simplicidad en la discusién de
los resultados)). En este caso, las funciones de amplitud que
encontramos en el capitulo 3 coinciden con las del capitulo 2. Para
Q’s pequefias (Q<<wp/B) no existen diferencias apreciables con el
caso local, el cual corresponde a B=0. El1 efecto de la nolocalidad
en la relacién de dispersién de plasmones de superficie se
manifiesta para valores grandes de Q, donde aparecen desviaciones
significativas cuando se compara con 1los resultados locales.
Usaremos la Fig.1 para interpretar la estructura de las curvas que

se describen adelante.

~
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Con el fin de analizar nuestros resultados

para

las

dispersiones resonantes, definimos un factor de amplificacién del

campo dada por

(1)
r, = 1 Ithr (q,+e)l
gh | %) |
pi b3
_ PPt [lalg +e P +e) P+ +p)* 1777
(a ) 2 2 .4 ,1/2
gtPlay 1 (la@)®*ad«a)
(4-1)
para el campo a primer orden y
1 In’e‘? Q)1 I P31
r = pr i = r 1
2 2 (Q) _ 2,500
(em® 1EY (@)} (e)*1p' ey |
(4-2)

para el campo especular a segundo orden. Aqui lq{Ql*-t)iz significa

q(Ql+g)°q.(Ql+g). Hemos introducido el desarrollo E=§hnE(n) y

utilizado la Ec.(3.1-5) para expresar Epr en funcién de Pr. N6tese

que hay que tener cuidado cuando se -calculan los valores. absolutes

en la Ec.(4~-1) dado que el campo eléetrica K::l(Q‘*-g) es un vector

camplejo y na tiene una direccién real cuando Ql+g estd fuera del

cana de luz. La dependencia em h del campo a primero y a segundo

orden se ha eliminado en la definicién de r yr,y la magnitud

del vector de onda g se usa solamente para construir cantidades

adimensionales. Notese que r estd definido para las dispersiones en

Ql“g; para las dispersiones en Ql—g. la expresién es similar:;

(1)

l": = 1 IhEpl‘ (Qi“g)l
gh | E®W) |
pi i
_ 1 PMe e Clate &) 1%(q—g) 2+ (Q )" 1177
g | P%°lo) | (1 q(Q)I%q®+* )2
i i i i i
~
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(4-3)

En las Figs.2 , 3 y 4 mostramos r, yr, como funcién de g para
los casos local y no local, cuando la luz con polarizacién p incide
sobre la superficie con un 4&angulo 6=30" para tres frecuencias
diferentes: w/wp= 0.4, 0.5 y 0.8. En la Fig.2 el céalculo no local a
primer orden muestra un minimo profundo en R para un valor de g que
corresponde a una raiz de r. No es estrictamente un cero por lo que
las raices son complejas debido al valor finito de T. En el caso
local estos minimos obedecen la relacién

eth(Ql+g)k(Ql)k(Ql+g) =0, (4-4)
la cual se puede resolver analiticamente y se muestra en el recuadro
de la Fig.2, Jjunto con las raicés que corresponden al calculo no
local las cuales han sido obtenidas numéricamente. Noétese que cuando
g>» el calculo local se aproxima asintédticamente a una frecuencia

dada por la mas pequefia de las raices de la ecuacién

(“ )% (2sin®e+1) (¥)%+1=0 (4-5)
w wp

(despreciando la disipacién); esta asintota no existe en el calculo
ﬁo local. Se puede ver en el recuadro de la Fig.2 que para w<0.44wp
existen raices tanto en el caso local (linea punteada) como en el
caso no local (linea continua), pero para w>0.44wp s6lo existe una
raiz para el caso no local y para un valor grande de g. Este
comportamiento también aparece en las Figs.3 and 4, donde los
resultados no locales muestran minimos profundos que estan ausentes
en el caso local.

Una de las caracteristicas predominantes de las Figs.2 y 3 es
el pico de rl debido a la excitacién de SPP en Ql+g (SPP') y dos

picos en r, debido a la excitacién en Qiig (spp’ y SPP). Los

~
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procesos de excitacién se muestran en los recuadros de las Figs.3 y
4. En estos recuadros sefialamos la relacién de dispersién de plasmén
de superficie fSPP). el cono de luz (LC), y la componente paralela
Qi del vector de onda de la luz incidente. Para un valor de w fijo,
la excitacién ocurre cuando los vectores de onda se intersectan con
los modos de SPP. Como vemos en las Figs.2 y 3, existe una
diferencia notable entre los resultados de los calculos local y no
local para valores grandes de g. Para frecuencias pequefias, esta
diferencia es despreciable cerca de la resonancia de SPP. Por otro
lado, para w/wp>1/T5 (Fig.4) no existen picos de SPP en el caso
local, mientras que se observan resonancias de SPP en el caso no
local para valores grandes de g. Como en este caso Qi<<g, los dos
picos de segundo orden en Qltg (éPPt) se acercan tanto el uno al
otro que no podemos distinguirlos en la figura 4. (El acercamiento
de estos dos picos puede ser utilizado para cuantificar la curvatura
en la relacién de dispersién de SPP, i.e., los valores de las dos
frecuencias resonantes se aproximan cuando la pendiente de la curva
disminuye).

En las figurass2, 3 y 4 podemos también observar que existen
una y dos discontinuidades en la pendiente de las curvas de ryr,
respectivamente. Ellas corresponden a la interseccién de Qitg con la
superficie del cono de luz (LC' y LC7).

En las Figs.5 y 6 mostramos los resultados local y no local
para rl and r2 como una funcién de w, cuando la luz con polarizacién
p incide sobre la superficie con el mismo angulo de las figuras
anteriores, pero ahora con vectores de ondas gc/wp: 0.5 y 100. Las
estructuras de estas dos figuras corresponden a las caracteristicas
de las Figs.254: resonancias cuando los vectores dispersados Qitg

\~
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satisfacen la relacién de dispersion de SPP, las discontinuidades de
pendiente de las curvas cuando Qitg intersectan al cono de luz, y
minimos profundos en el calculo a primer orden. Para Ql<<g
(gc/wp=100) las curvas Correspondientes a los calculos local y no
local difieren notablemente, pero para gc/wp=0.5 estos dos casos se
acercan tanto el uno al otro que no podemos distinguir la diferencia
en la figura 5.

Los procesos de excitacién de SPP se muestran en los recuadros
de las Figs.5 y 6. Al igual que los recuadros de las Figs.3 y 4,
estos recuadros sefialamos la relacién de dispersién de plasmon de
superficie (SPP) y el cono de luz (LC), y Q1 corresponde al haz
incidente. Para un valor fijo de g, la luz dispersada a primer orden
corresponde a los vectores Qitg, ios cuales intersectan con las
curvas de la relacién de dispersién del SPP en dos valores de la
frecuencia de w. Estos dos valores de w se acercan entre si al
incrementar el valor de g.

Existen también discontinuidades en las curvas de las Figs.5 y
6, en aguellas frecuencias (sefiladas por T’, T y Tl) para las
cuales las ondas reflejadas se propagan al 4&ngulo critico
9c=arcsinTE, en el cual la onda transmitida correspondiente cambia
de evanescente a propagante. Estas discontinuidades no aparecen en
las Figs.254 porque en ese caso teniamos w<wp y todas las ondas
transmitidas eran evanescentes.

En la Fig.7 (8) graficamos r.y r, vs gc/wp (w/wp) para
valores f1ijos de w/wp=0.5 (gc/wp=0.5) para luz de polarizacién s con
el campo eléctrico a lo largo de las rejillas. Como hemos escogido

Qlug y no existen mezclas entre las ondas de polarizacién s, p y las

ondas logitudinales, 1los resultados 1local e hidrodinamico son



idénticos, no existen resonancias de SPP y no hay ceros en el factor
de amplificacién a primer orden. La uUnica estructura visible en
estas curvas son las discontinuidades de la pendiente cuyo origen
hemos discutido anteriormente.

En la Fig.9 sefialamos 1los cambios normalizados en la

AR w

reflectancia — vS. —— (Ec. (3.1-75)) de una superficie con una
R P

rugosidad a escala microscépica (gc/wp=100, i.e. d~10A para

hwp=10eV), sobre la cual iluminamos con luz de polarizacién p
((Ec.3.1-75)) a un 4&ngulo 9=30". Nétese que hemos escalado el
resultado con el parametro del desarrollo perturbativo gh. La
estructura que revela esta figura estd muy relacionada con la de la
Fig.6 excepto por un pico en la frecuencia de Brewster
a%=wp/(1-tan29) = 1.2wp el cual es debido al cero de R, El otro
pico tiene su origen en la resonancia de SPP cuya posicién difiere
notablemente entre el calculo local (50.71wp) y no local (EO.pr).
Nétese que este pico no es sensible a g para el caso local pero
resulta ser casi lineal con g para el caso no local.

Los efectos de la dispersion espacial (caso no local) son
mayores cuando menor es la periocidad e%pacial de la rejilla. Hemos
aplicado nuestra teoria al calculo de 1la reflexién de 1luz a
incidencia normal sobre una superficie cristalina reconstruida de
oro (la cara (110)). Esta reconstruccién se caracteriza por la
ausencia de hileras completas de atomos en la direccién [110] en la
superficie, lo que le d4 a la cara la apariencia de una rejilla a
nivel microscépico con un periodo A=(n+1)a, donde n es la cantidad
de hileras consecutivas que se desaparecen y a=4.084 es la constante
de la red del oro. (Cuando n=1, tenemos g=n/az165wp/c y h=a/212

20.00667c/wp, donde hw}=9.2eV).
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En la Fig.10 se muestra la diferencia de la reflectancia AR/R
cuando el vector de polarizacién de la luz incidente esta a lo largo
de las hileras ausentes y cuando estd en la direccién perpendicular.
Esto da 1lugar a una anisotropia en 1la reflexién 1la cual,
convenientemente normalizada, es presentada como funcién de la
frecuencia para una rejilla con periodo fijo (g=10wp/c) y la altura

fija (h=0.00667é/wp). Hemos tomado VF=1.4x1080m/sec[5°] y

r=9.3x10°lssec58°] Los valores de eb se obtienen sustituyendo los

teol de las respuestas dieléctricas de oro en

valores experimentales
la Ec.(3-1) y despejando eb. Observamos que g en este caso es
pequefio, por lo tanto los calculos locales y no locales se difieren
muy poco.

Cuando el valor de g se incrementa (manteniendo la misma h
fija), la diferencia entre el caso local y el caso no local empieza
ser mas notable. En la Fig.11 se muestra la diferencia de 1la
reflectancia AR/R con los mismos parametros que en la figura
anterior, pero en este caso g=250wp/c. Nétese que la estructura para
los resultados locales no son afectados por la variacién en g. Sin
embargo, la infiuencia de g sobre los resultados no locales es muy
significativa.

Las curvas en la Fig.12 corresponden a los resultados no
locales para la anisotropia en la reflectancia sobre la superficie
reconstruida de oro, caracterizada por la ausencia de una, dos o

tres hileras consecutivas de atomos. Estos tres casos corresponden a

g=165wp/c, 110wp/c, y 82wp/c respect ivamente.
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CONCLUSIONES

En este trabajo hemos extendido el método de Rayleigh-Fano para
calcular los campos electromagnéticos dispersados por una superficie
metdlica rugosa. El metal esta caracterizado por una funcién
dieléctrica transversal, dada por el modelo de Drude con
correcciones debidas a las transiciones interbanda y una funcién
dieléctrica longitudinal no local en la aproximacién hidrodinamica.
El célculo se ha realizado tanto para ondas incidentes con
polarizacién p como con polarizacién s.

Hemos obtenido la solucién formal del problema en términos de
una serie de potencias de la altura del perfil de la rugosidad. Se
propone un método de calculo para determinar los coeficientes de la
serie a orden arbitrario. Para ilustrar el uso del método, éste se
aplica al caso de una rejilla periédica y se presentan resultados
numéricos a primero y segundo ordenes.

Este problema ha sido estudiado exhaustivamente para el caso de
un metal descrito por una funcién dieléctrica local. En este trabajo
se resuelve, por primera vez, el problemé de una superficie rugosa,
cuando el metal es capaz de sustentar también modos

861 Hemos utilizado el modelo hidrodinamico para

longitudinales!
incluir modos longitudinales. La simplicidad de este modelo permite
una visualizacién clara de los procesos fisicos fundamentales del
sistema real, ademas puede usarse con éxito en la descripcién de
sistemas mas complicados, tales como los no homogéneos.

Dentro de la aproximacién hidrodinamica o también llamada de un

sélo polo, ademas de los modos electromagnéticos transversales,

existe también un modo longitudinal. Por lo tanto, para considerar



los tres tipos de modos (dos transversales y uno longitudinal)
dentro del metal se requiere el uso de una condicién de contorno
adicional al caso de los dos modos transversales en el vacio. La
dificultad esencial del problema reside en poder satisfacer estas
condiciones de contorno sobre una superficie no-plana.

La condicién adicional de frontera para un gas de electrones es
diferente de la de un sélido con una red periédica, ya que la red da
lugar a contribuciones locales adicionales € 2 la funcién
dieléctrica debidas a las transiciones interbanda. En el primer caso
el campo eléctrico es continuo a través de la superficie y en el
segundo es discontinuo. Se ha resuelto el problema para ambos casos
y dado que el primero es relativamente simple, ésto nos ha ayudado a
corroborar la validez de nuestras expresiones cuando en el segundo
tomamos eb=1. Ambas soluciones se presentan en este trabajo y son
idénticos.

La presencia de la rugosidad destruye la simetria translacional
a lo largo de la superficie y esto hace posible que el campo
electromagnético externo pueda excitar plasmones-polaritones de
superficie (SPP). s Nuestros resultados muestran claramente la
amplificacién del campo electromagnético cerca de la superficie
debido al acoplamiento resonante con los plasmones-polaritones de
superficie. Presentamos curvas de estos factores de amplificacién a
primero y segundo ordenes como funcién de la frecuencia y del vector
de onda que caracteriza la periodicidad de la rejilla. Estas curvas
muestran una estructura muy rica y son analizadas en términos de
los distintos procesos de excitacién de los modos de superficie y de
bulto correspondientes al sistema con una superficie plana.

Como ya hemos mencionado, la parte mas notable de la estructura
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del factor de amplificacién corresponde a la excitacién resonante de
los SPP. A bajas frecuencias la estructura en el caso no local
difiere de 1la correspondiente a la del caso 1local; A altas
frecuenclas esta resonancia ya no aparece en el caso local y sélo
aparece en el caso no-local.

Dado que los efectos de la dispersién espacial (caso no local)
son mayores cuando menor es la periodicidad espacial de la rejilla,
hemos aplicado nuestra teoria al céalculo de la reflexién de luz
sobre la superficie reconstruida de la cara (110) de un cristal de
oro. Esta reconstruccién se caracteriza por la ausencia, en la
superficie, de hileras completas de atomos, lo que le da a la cara
la apariencia de una rejilla a nivel microscé4pico. Hemos calculado
la reflexién a incidencia normal cuando el vector de polarizacién de
la luz incidente estd a lo largo de la hileras ausentes y cuando
esta en la direccién perpendicular. Esto da lugar a una anisotropia
en la reflexién la cual, convenientemente normalizada, es presentada
como funcién de la frecuencia para distintos periodos de la rejilla
correspondientes a la ausencia de wuna, dos o tres hileras
consecutivas de Atomos. Se encuentran diferencias claras entre estos
tres tipos de reconstruccién, asi como <con los célculos
correspondientes a un modelo local para la funcién dieléctrica del
oro.

La espectroscopia de la anisotropia 6ptica es muy util para
estudiar problemas de superficies[8b63], ya que el bulto cristalino
se puede considerar isotrépico, por lo tanto cualquier anisotropia
en la propiedad 6ptica proviene de la simetria en la superficie.
Dichas anisotropias han sido medidas en semiconductores!8*85] Dado
que estos espectros de anisotropia no han sido determinados

~
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experimentalemnte para superficie reconstruida de oro, nuestros
resultados representan una prediccién para los distintos tipos de

reconstruccién mencionados anteriormente.



APENDICES Y TABLAS

APENDICE A1l

En este apéndice proporcionamos las expresiones explicitas de
los elementos de las matrices R(Q’,p), S(Qi,Q',p) y (B(Ql,p) (donde
Q’ es arbitrario y Q|=(Qi'0’0)) las cuales aparecieron en la

Ec. (3.1-51):

R11(Q’,p)=—n n Q ‘-(1-n 2)Q ‘o,
Xyy y X
R12(Q’,p)=(n n )Q ’+(1-n %)Q * ,
Xy y y X
R13(Q’,p)=[-n n q’Q '+(1-n 2)q’Q ‘-n_n Q' %lc/w ,
Xy x y y zy
R14(Q’,p)= [-n n Q' (k’/e )+(1-n 2)Q ‘(k’/¢ ) +n n Q’'%/e lc/w ,
y X x t y y t zy t
Ris(Q’,p)=-n n Q ‘+(1-n Z)Q ‘'-nnl’ ,
Xy X y y zy
R21(Q’, p)=[-(1-n %)q’Q “+n n q’Q “+n n Q’%lc/w ,
x x y x° y zZ X
Re2(Q’, p)=[-(1-n $)k’Q ‘+n n k’Q “-n n Q’%lc/w ,
X X Yy X Yy ZzZ X
R23(Q’,p)=(1-n )Q +nn Q ’ ,
X y y X X
R24(Q’,p)=-(1-n %)Q -nn Q ’ ,
x y y X X
R2s(Q’,p)=0 ,
R31(Q’,p)=(1-n 2')Q ‘+nnQ "’ ,
x y y X X
R32(Q’,p)=-(1-n 3)Q ‘-nn Q ’ ,
x y y X X
R33(Q’,p)=[(1-n 2)q’Q ‘-nnqg’Q‘-nn Q' %lc/w ,
x X y X y z X
R31(Q’,p)=[(1-n z)k’Q ‘/e -n n k’Q ‘/e +n n Q’z/e le/w ,
x x t y X y t zZ X t
R3s(Q’,p)=(1-n 2)Q ‘-nnQ ‘-nn 1’ ,
x x y Xy z x
Ra1(Q’,p)=[(n n )q’Q ‘-(1-n $)q’Q ‘+n n Q' %lc/w ,
Xy X Yy Yy zYy
Re2(Q’,p)=[n n k’Q ‘-(1-n 3)k’Q “-n n Q’%lc/w ,
Xy X y y zy
Re3(Q’,p)=-n n Q ‘-(1-n 2)Q ’ ,
Xyy y X

R14(Q’,p)=(n n )Q ‘+(1-n 9)Q * ,
Xy Yy y X
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Rss(Q’,p)= 0 ,
Rs1(Q’ p)J=nnQ ‘-nnQ "’ ,
X zy y 2 x
Rs2(Q’,p)=-nn € Q ‘+nn € Q ’ ,
X z by y z b x
Rs3(Q’,p)=[nn q’Q ‘+n n q’Q '+n 2Q'2]c/w ,
X z x y z y z
’ = ’ ’ ’ ’ o 2002
Rsa(Q’,p) [nxnzk Q ‘e /g, +nynzk Qy € /€ -n"Q e /€, lc/w ,
Rss(Q’,p)=[n n Q ‘+n n Q ‘+n 2171e.
X z X y zy z b

(A1-1)

$(Q,,Q’,p)=diag (e -i(q’+q )h€ 1(k’-q )h§ -i(q’+q Ihg

ei(k’-ql)hﬁ'ei(l’-ql)hi )

(A1-2)

(1-n 2)Q S +[(-nn )q Qc/w +n n Q 2c/wlP
y i1 xy 171 z y | i
2 2
[(l-nx )(-qulc/w) -nznxQ1 c/w]Sl+(—nynin)Pi
B(Q ,p)=| (-n n Q )S +[(1-n %)q. Q c/w +n n Q 2c/w 1P
i y x 1 1 x i1 z x 1 i

2 2
[(—nxny)(-quqc/w)—nznle c/w]Sl+[(1—ny )01]P1

2 2
(nyanl)Sl +[nxnzqulc/w n_ Qx c/w]Pl

(A1-3)
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APENDICE A2

En este apéndice proporcionamos las expresiones explicitas para
los coeficientes de 1la potencia " (n=0,1,2) de los desarrollo
perturbativos de R(Q’,p), S(QI,Q’,p) y B(Q‘.p) (donde Q’ es
arbitrario y Ql=(01'0’0)) los cuales aparecieron en las
Ecs. (3. 1-58)-(3.1-60):

El coeficiente de h° de R(Q’,p) es

_QI QI ql Q’C/U kl Ql C/(C U) Q/
x x y y t y
-q'Q'c/w -k’'Q’c/w Q’ -Q’ 0
R'°°lq )= x x y y
Q’ -Q’ q’Q’c/w  k‘Q’c/(ge w) Q'
y y X X t x
-q’Q’'c/w -k‘Q’c/w -Q’ Q’ 0
y y x x
12 - 12 ’ J
L O 0 Q' “c/w ch c/(ctw) 1 eb R
(A2-1)

el coeficiente de h' de R(Q’,p) es

R’ IO(Q’ .p)+R(°1tQ' ,P)=

)2 _ .2 '
0 0 €yQ c/w EyQ c/(etw) Eyl
-EXQ'zc/w ExQ'zc/w 0 0 0
,2 g2 ,
0] 0] ExQ c/w &xQ c/(etw) Exl
—EyQ’zc/w EyQ'zc/w 0 0 0
_‘EXQ;+€yQ; (EXQ;-ﬁyQ;)eb —(EXQ;+€yQ;)q’/w -(EXQ;+€yQ;)ebkc/etw -(ng;+€yQ;)eL

, (A2-2)

el coeficiente de h® de R(Q’,p) es

(20) (11) (02)(

R™(Q,p) + R (Q,p) + R Q.,p) =
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2., ’
(EXQX+Ex€yQy)qc/w

(£, Q,+€.Q! Jac/w

(0)(0 Q/) =1,

(1)(Q ,Q’)=diagl-i(q’+q ),

i(k’—ql),

( ’ s ’
s®lg,, Q" )= diagl- 1 (q'+q,)®

1

1 p 2 _ 1
E(q+ql)’ 2

—cqulSl/w
cqutPI/w

QP

2
L ch Pl/w

(sxo;—aysxa;)kc/w

’ 2 ’ .
(gxngx+§yQy)kc/w

i(l’-qi)]

-£,6 Q+6°0 € € Q/-€70; ~(£,€,Q/+€2Q) dac/w ~(£,& Q[+, Q) dkc/e 0

-g2qr+g £ Q) & Q-£.80Q
X'y y X X

x’y x

-€ € Q'+£°Q" £ EQ 60’
Yy Xy y X

xXyy

2 2 , 2 2 2 .2 - 2 2 ’ -
_(€x+§y)Q c/w (§x+§x)eb0 /(e w) (Ex*gy)l €,

.1 ) o
'—_Z_(k ql))

., (A2-3)
(A2-4)
,» ~ila’+q,),
(A2-5)
1 1,2

-z (1 ql) 1,

(A2-8)

(A2-7)

—€ Q'+€,€,Q; 3 Q’ -€,.£.Q, -(g Q’+€ ,E.Q)a 7w -(s Q,+€ & Q')kc/e w -€ Q'€ € Q'

xXyYy

€€ Q¢ 2o

y xyy

0

0




2
-€ cQP, /v
+§ch?Pl/w
8", p)+8 %0, p) = | € cQ}P /0

2
+EchIPl /0

—EleSl_Excql QP /w.

, (A2-8)
Yy
B(zoth.p)+|B(thl,p)+B(°2th,p) =
2
-EleSl-ExgycqulPI/w
+E:chSi/w—§y§lePl
- - - 2 -
= €,8,9,S,7€,cq,QP /0 (A2-9)

2
+€xEqullel/w -ElePl

2. .2, .2
—(€x+€y)chPl/w
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APENDICE A3

En este apéndice proporcionamos las expresiones explicitas de

los elementos de la matriz inversa de R

(oot la cual aparecié en

Q')

la Ec.(3.1-65), donde Q’=(Q’,0,0):

[ (00) -, + )
R 21Q")

-1

-1

R‘lQ’)

lR(OOtQ, )

(OOl

Q)

()q")

R(OORQ' )

IR(OOlQ,)

11

(00) ., -
[RIZ tQ )]

[ (00} ~, + )
R,y lo )J

[ (00) ~, )
R, lo )

-

F(OO , 3
R lQ’)

- 7

[ (00) <, )
R (Q")

~ o

~1

(00} -, \)-1
[R14 lo )]

(00 , -1
[R25 lo )]

-1 [p00) ., )1
= [R,‘2 lQ )] =

(00) ~, + ]-1
[RIS ) )]

(00} o, -1 _
[R31 lo )] =

(00} ~, )1
[R51 ) )]

el

23

(00) ~, + |-1
[R32 ) )]

(00) o,y -1 _
szlq )] =

(00} o,y |-1 _ A3 1110 _rS3pry -0’8 /S
[R tQ )] = (¢c/w)(-Q'7q’1 €, Q' 7k’1 cb/st Q sb/st+Q ),

2 13111_13/21
(c/w)”(-Q""q'k’1 €, Q' k’"1 eb/et

—Q'sk’eb/et+Q’5k’).
/3 _0’3y 77 YA /S
(c/w) (-Q qleb Q' k’1 sb/ct Q eb/et+Q ),

(c/w)2(+Q’sq’21’8b+Q’3q'k’l’eb/et

+S_s _15/
*Q’"q’e /e -Q""q"),
Iall 1311
(c/w)(+Q’k’1 eb+Q q’l eb),
2 ,3,.,2,, _13/11
(c/w)”(-Q""k’"1 eb/et Q'"q’k’l eb/et

IS 7 - Is 7
-Q' 'k cb/et Q' "q eb/et),
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R(oolq,) [R(

R'®lo) [R‘°
R%lQ’) [R‘°

R'%lq’) [R‘°

IR(OOIQ’ ) R(OOKQ’ )

‘R(Oon,) R(OOIQ, )

m“”lo')l P#g°lo')]“

(c/w) (-Q* 'k’ -Q’*q"),

(c/w) (+Q" k17 +Q'"q" 1'¢,),
(c/w)2(+Q’3q’k’l’eb+Q’3q’21’cb-Q’sk‘-Q’sq’).
(c/w) (-Q"*k’-Q"*q"),
(c/w)2(+Q’5k’cb/ct-Q‘Sk’+Q’sq’cb/ct—0'5q').

3 Is ’ ’ 15 12
(c/w) (+Q'"q'k eb/et+Q q eb/ct

+Q’Sk’2/et+Q'5q’k’/et).

(c/w)2(+Q’4q’k’+Q’4q‘2+Q’4k’2/et+Q’4q’k'/et).

5
(A3-1)
(00 4 2 Q' €
donde |R zQ’)| = Q' (e /e, )(c/w)“(k’+q’ )1’ (e q’ +k’+— (1-— )),
b t t 1 e,
(A3-2)
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APENDICE A4

En este apéndice proporcionamos las expresiones explicitas para

(n) (no)

las matrices R(notQ'), S (Q’) y B (Q’) las cuales aparecieron

en las Ecs.(3.1-65), (3.1-72) y (3.1-73) donde n=0,1,2, Q‘=(Ql,0,0)

y Q’=(Q’,0,0).
-Q’ Q’ 0 0 0
-cQ’q’/w -cQ’'k‘'/w O 0 0]
R(OOIQ')=
0] 0] cQ'q’ /w cQ’k'/(wct) Q’
. 0 0 -Q’ Q’ 0
e 0 cQ’z/w —cQ’2e /(we) 1l'g A
b t b '’
(A4-1)
0 0 0 o 0
-cQ’z/w cQ’2/w 0 o 0
R le)=
0 0 cQ’z/w —cQ’Z/(wet) 1’
0 o} 0 0 0
L 0 o -q’cQ’/w -ck‘Q eb/(wct) -Q €,
(A4-2)
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0 0 0 0 0
q'cQ’/w k’cQ’/w 0] 0] o]
R (@)=
0 0 -q’ cQ’'/w -ck’Q’/(wet) -Q’
0 0 0 0 0
.2 X -1/ i
L 0 0 -Q’'“c/w cQ cb/(wct) 1 €
(A4-3)
s‘(q.Q) =1, (A4-4)
s(”(Ql,Q’)=diag[—i(q’+ql), i(k’-ql), —i(q’+qlh
i(k’-ql). 1(1’-q‘)l '
(A4-5)

s(2)

IB(OOIQ ) =

1, ., 2 _ 1 .
3 (q +ql) , > (k‘'-q

2
)

Qs
-cquISl/w
cqu’Pi/w

QP

2
- ch P’/w 4,
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(Q,, Q" )=diagl- % (q’+ql)2,- % (k'-ql)a.

1 ’_ 2
.—5(1 ql) ]0

(A4-6)

(A4-7) .



B

10
( )(

(20)
. (

Q) =

Q) =

cQ Si/w

-

2
- ch Pl/w

- cqulPl/w

cquisl/w

-cquiPi/w

2
ch Pl/w

74

(A4-8)

(A4-9)



APENDICE AS

En este a;?éndice proporclonamos las expresiones explicitas para
las matrices de 4x4 de los calculos locales R(Q’,p), S(QI,Q’,p) y
IB(Ql,p), donde Q’ es arbitrario y Ql=(Q1,0.O). Yy para R(“otQ’),
s @), 8" () vy [IR‘°°IQ')]“ donde Q=(Q,,0,0), Q'=(Q’,0,0) y

n=0, 1, 2:

R11(Q’,p)=-nn Q ‘-(1-n %,
Xy'y y x
R12(Q’,p)=(nn )Q ‘+(1-n %,
xy 'y y x
R13(Q’,p)=[-n n q’Q ‘+(1-n 2)q'Q ‘-n n Q’zlc/w ,
Xy X y y zy
R14(Q’,p)= [-n n Q' (k’/e )+(1-n %)Q “(k’/e ) +n n Q'2/e lc/w ,
y x x t y y t zy t
R21(Q’, p)=[-(1-n )q’Q “+n n q’Q ‘+n n Q’lc/w ,
x x y x y z x
R22(Q’,p)=[-(1-n 2)k’Q ‘+nnk‘’Q’-nn Q'2]c/w ,
x x y X y z X
R23(Q’,p)=(1-n 2)Q “+n n Q’ ,
x y y X x

R22(Q’,p)=-(1-n 2)Q ‘-nnQ "’ ,
X y y X X

R31(Q’,p)=(1-n °)Q “+nn Q ’ ,
x y y X X
R32(Q’,p)=-(1-n 2)Q ‘-nnQ’ ,
x y y X x
R33(Q’,p)=[(1-n 2)q’Q ‘-nnq’Q’-nn Q’zlc/w R
X X y x y z X
R31(Q’,p)=[(1-n 2)k'Q ‘/e -n n k’Qy’/e +n n Q’z/e Je/w ,
X x t y X t zZ X t
Ra1(Q’,p)=[(n n )q’Q ’'-(1-n z)q’Q ‘+n n Q’zle/w ,
X'y x y y zvy
Re2(Q’,p)=[n n k’Q '-(1-n g)k’Q ‘-n.n Q'2]c/w ,
Xy X y y zy
Ra3(Q’,p)=-n n Q ‘-(1-n 3)Q * ,
xXy'y y ~x
Rea(Q’,p)=(nn )Q ‘+(1-n 5)Q * ,
Xy Yy y x

(AS-1)
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S(Q,,Q’,p)=diag(e -1(q’+q)hg 1(k’-q Ih§ -i(q’+q IhE

ei(k'-ql)hﬁ )

(A5-2)

|

[ 2 2
(l-ny )lel +[(—nxny)qulc/w +nznyQ1 c/m]Pl
2 2
[(l—nx )(-qulc/w) -nznxQl c/w]Sl+(—nynin)Pi
= (- 2 2
B(Qi.p)— ( nynle)Sl +((1 n )qulc/w *n_n Q “c/w ]P‘

_ _ 2 2
[(-nxny)( qulc/w) nznyQl c/w]Sl+[(1 n )Q‘]Pi

(A5-3)

0 0 0 0
Q' %/w  cQ'%/w 0 0
IR
0 0 cQ’2/w -cQ’z/(wet)
0 0 0 0
(A5-4)
0 0 ¢} 0
q’'cQ’'/w k’cQ’/w 0 0
R(ZO)(Q' )=
0] 0 -q’ cQ'/w -ck’Q’/(wet)
0 0 0 0
(A5-5)
~
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s?(q,Q") =1, (AS-6)
s(Q,,Q") = diagl-i(q’+q), 1(k'-q)), -i(q’+q,),
1(k'—ql) ] ’
(A5-7)
S(Z)(Q!'QI) = diag[— % (q,+q!)2._ % (k""q‘ )2.
1 , 2 1 ‘_ 2
-E(q+ql)'—-2-(k q1). ].
(AS-8)
[
QS
(00 _ 151
8%l = |
—cqulSl/w
cquiPl/w
QIPI
L 4 (A5-9)
0
2
ch Sl/w
B(m)(Qi) = - cQ?'Pl/w
0
- ’ (AS—IO)



0
cqulSl/w
(20) (Qi) - -cqulPl/w
o
[tR‘°°lQ' )]'1=
-ck’ -w
cqul+clel cquI+CkIQI
cq’ -w
chQI+ckIQI cqul+CkIQI
0 0
0 0

» (As—ll)
0 0
0 0
we -k’
t
chQI€t+clel quIet+lel
we, € q
CqIQI€t+CkIQI qulet+lel
. o
(A5-12)
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TABLA 1

Multiplicacliones de las componentes del vector unitario normal
a la superficie rugosa £(x,y) a orden cero, uno y dos, las cuales

aparecen en las Ecs. (A3-1)-(A3-3).

2 2
nn | nn | nn | n | n | n
Xy X z y z x y z
| | | | |
(0)(0) (0)(0) (0)(0) (0)(0) (0)(0) (0)(0)
orden O n I n I n I n I n | n
X y X z y z X X y Yy z z
| | | | |
| | | | |
=| = =0 =| =0 =1
_____________ S T o o R A
(0)(1) I (0)(1) l (0)(1) ! (0)(1) l (0)(1) I (0)(1)
orden 1 n |l n 'n I n Il n n Il n 'n Il n 'n
X y I X z | y z | X X | y 'y I z z
+ | + | | + | + | +
&1)(0) (1)(0) (1)(0) (1)(0) (1)(0) (1)(0)
n |l n'n I n Il n'n Il n'n Il n'n
X y X z y z X X y y z z
| | | | |
| | | | |
=0 =— = =0 = =0
| Ex | €y | | N |
SRR SRR NESUR N S U A
(0)(2) | (o)(2) | (or(2) | (o)(2) | (0)(2) | (0)(2)
orden 2 n n n n n n n n
x y | xz |y "z |I."x x | 'y y | 'z 'z
®
+ | | + | + | + | +
(1)(1) | (1)(1) | ¢1)(1) | (1)) | (1y(1) | (1)(1)
n n n'n n n n n n n n
x y | "x 7z | 7y z | x'x | y'y | "z =z
+ | + | + | + | + | +
(2)(0) | (2)(0) | (2)(o)l _(2)(o)l (2)(o)l _(2)(0)
n n n n n n n n nn n n
x vy | x "z |7y "z I "x x | 'y 'y | "z 'z
| | | 2 | 2 | s 2
=£ € | =0 | =0 | =€ I =€ 1=-(€7+£7)
X'y x b4
| | | | |
~
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PIES DE FIGURA

Fig.1. Relaci6én de dispersién w vs. Re(Q) del plasmén polaritén de
superficie (SPP) de una superficie metadlica plana, calculada con un
modelo hidrodinamico (linea continua) y un modelo local (linea
punteada). La regién retardada se amplificé en el recuadro. La linea
quebrada-punteada'Pepresenta el cono de luz y la regién sombreada
corresponde a la regién en donde el metal se convierte en

transparente.

Fig.2. Factor de amplificacién rl(linea quebrada) y rz(linea
continua) para 1luz con polarizacién -p, como funcién de gc/wp para
una frecuencia fija w/wp=0.4 y un angulo de incidencia de 30°. Los
calculos locales correspondientes se muestran  con lineas
quebrada-punteadas y punteadas. Se indican también los vectores g
para los cuales Qltg intersecta la relacién de dispersién del SPPt,
con el cono de luz (LCi), y con la raiz (Ri) del campo dispersado a
primer orden. En el recuadro mostramos una figura esquematica de la
parte real de las raices de r'1 como una funcién de w; la linea
continua representa el caso no local y la linea punteada representa

el caso local.

Fig.3. Factor de amplificacién rl(linea quebrada) y rz(linea
continua) como funcién de gc/wp para una frecuencia fija w/w;=0.5.
Los <calculos 1locales correspondientes se muestran con curvas
quebrada-punteadas y punteadas. La notaci6n es la misma que en la
Fig.2. En el recuadro mostramos el proceso de la excitacién de SPP

en Q1+8 y Ql-g. La proyeccién Ql del vector de onda incidente esta
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represeni.ur:. por una curva con linea quebrada a través del origen
dentro del cono de luz (LC) y la superficie no-plana proporciona el

momento ad‘-ional *g.

Fig.4. 'astor de amplificacién r‘l(linea quebrada) vy r‘z(linea
continua’™ mo funcién de gc/mp para una frecuencia fija w/wp=0.8 y
un  angii. de incidencia de 30°. Los calculos locales

correspor:iintes se muestran con curvas quebrada-punteadas Yy

punteadas:. La notacién es la misma que en la Fig.2. En el recuadro

mostramo::.; {9s procesos de excitacién de SPP en Ql+g 6 Ql—g los
cuales sz son posibles en el caso no local. La linea punteada
correspoi:..: al caso local.

Fig.5. Jimtor de amplificacién r‘l(linea quebrada) y r‘z(linea

continua) como funcién de m/wp para un vector de onda fijo de
rejilla g-\:;’wp=0.5 y un angulo de incidencia de 30°. Las frecuencias
a las cuales el metal se vuelve al transparente estan indicadas por

+ - o o s .
T,T,T. los subindices i y * corresponden a vectores de onda Ql y

Q‘tg. La notacién es la misma que en la Fig.2. En el recuadro

mostramos esquemadticamente los procesos de excitacién de SPP para

Ql+g 6 Ql—g los cuales corresponden a dos valores diferentes de w.

Fig.6. Factor de amplificacién r‘l(llnea quebrada) y rz(linea
continua) como funcién de w/wp para un vector de onda de rejilla
fijo gc/wp=100 y un angulo de incidencia de 30°. Los calculos
locales corespondientes se muestran con lineas quebrada-punteadas y
punteadas. La notacién es la misma que en la Fig.5. En el recuadro

mostramos los procesos de excitacién de SPP en Qi+g 6 Ql-g las
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cuales corresponden a dos valores de w muy cercanos.

Fig.7. Factor de amplificacién rl(linea quebrada) y rz(linea

continua) para luz con polarizacién s, como funcién de gc/w para
P

una frecuencia fija w/wp=0.5 y un angulo de incidencia de 30°. En

este caso no existe diferencia entre el caso local y no local.

Fig.8. Factor de amplificacién rl(linea quebrada) y rz(linea

continua) para 1luz con polarizacién s, como funcién de w/w para un
P

vector de onda de rejilla fijo~gc/wp=0.5. En este caso no existe

diferencia entre el caso local y no local.

Fig.9. Reflectancia diferencial para luz con polarizacién p como una
funcién de frecuencia w/wp para un vector de onda de rejilla fijo
gc/wp=0.5 y un angulo de incidencia de 30° calculada a segundo
orden. La linea quebrada corresponde al caso local y la linea
continua al no local. Se indican la posicién de la resonancia de SPP
y la condicién de Brewster (B).
.

Fig.10. Anisotropia en la reflectancia a incidencia normal para una
superficie de Au(110). La superficie se modelé por una rejilla con
vector de onda gc/wp=10 y una altura hw;/c=0.00667. Los calculos no
locales se muestran con lineas continuas, mientras que los calculos

locales correspondientes se muestran con las lineas punteadas.

Fig.11. Anisotropia en la reflexién a incidencia normal para una
superficie Au(110) en un sistema con respuesta no local. La

superficie se modelé por una rejilla con vector de onda gc/wp=250 %
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una altura hwp/c=0.00667. Los célculos locales correspondientes se

muestran con las lineas punteadas.

Fig.12. Anisotropia en la reflexién a incidencia normal por una
superficie Au(110) en el sistema no local para vectores de onda de
rejilla gc/wp=165 (linea continua), 110 (linea quebrada-punteada), y
82 (linea quebrada) con gh=1.1 fija. El1 significado de los numeros

1, 2, y 3 aparece en el texto.
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