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Resumen:

La fotdénica estudia el transporte de luz en materiales cuya funcién dieléctrica () cambia de
manera espacialmente ordenada. En arreglos periddicos la funcién es analoga a la distribucion de
particulas en un cristal. Como resultado, las propiedades de transporte de luz son analogas a las del
transporte de electrones en el cristal: existen brechas de energia, energias permitidas y regiones de
localizacién del campo.

En este trabajo se estudian los arreglos en una dimension, donde la funcién dieléctrica se puede
expresar como &(7) = €(z). Estos arreglos unidimensionales han encontrado una gran diversidad
de aplicaciones en ramas como la medicina, la ingenieria, la ciencia bdsica, entre otras. Las
aplicaciones aprovechan las regiones de alta reflexidn (brechas fotdnicas) o las de alta transmision
dentro de la brecha. En el primer caso con arreglos tipo Bragg y en el segundo con arreglos tipo
microcavidad. Ambos son arreglos simétricos, pues el arreglo de Bragg tiene simetria de traslacion
y el arreglo tipo microcavidad simetria de espejo. Las propiedades que se derivan de esas simetrias
han sido estudiadas de forma analitica y numérica, con el uso de técnicas como FDTD o el algoritmo
de la matriz de transferencia.

Entre las propiedades que se estudian estan: las regiones de alta reflexidn, las regiones de alta
transmisidn, las regiones de localizaciéon de campo y regiones de altas densidades de estados. Todas
ellas en dependencia con la funcién dieléctrica £(z).

Modificar las propiedades de simetria y las condiciones de incidencia y transmisiéon da lugar a
localizacién critica, direcciones permitidas y prohibidas no reciprocas, estados de alta transmisién
no armoénicamente distribuidos, entre otras. Estas respuestas no se pueden lograr con condiciones
simétricas.

La herramienta que se ocupa, en este trabajo, para el estudio de esas propiedades es el método de
la matriz de transferencia, tanto de forma analitica como numérica. Algunas de las respuestas
encontradas comprueban experimentalmente fabricando arreglos con silicio poroso.

a) Se deducen las condiciones relevantes para garantizar la conservacion de las propiedades
fotdnicas, relajando las condiciones de simetria.

b) Se estudian las asimetrias que compensan el efecto de reduccion en la transmision de luz en
microcavidades debido a la diferencia de indices de refraccién entre los medios de incidencia y
transmisidn, que al mismo tiempo mejoran la respuesta.

c) Secalculanlas densidades de estadosy laintensidad del campo eléctrico en relacidn a la funcion
dieléctrica en arreglos en secuencia de Fibonacci conjugado, para localizar numéricamente las
regiones de relevancia, asociandolas a los espectros de reflexion.

d) Se calculan las condiciones de camino Optico que garantizan que las regiones de altas
densidades de estados en los bordes de las pseudobrechas de arreglos de Fibonacci conjugados
se sintonicen con el pico de emision de puntos cudnticos de CdSe/ZnS.

e) Se muestran los resultados del estudio del proceso de formacién de silicio poroso:

I.  Se determina el tamafio de poro por medio del andlisis de imagen de micrografias SEM.
Il. Se determinan las temperaturas importantes durante el proceso de pasivacion.
M. Se aplica la aproximacién de medio efectivo para obtener los indices de refraccidn para
al menos dos porosidades distintas.



IV.  Se determinan los corrimientos en los espectros de reflectancia inducidos por la
oxidacion del silicio poroso vy la introduccién de puntos cuanticos de CdSe/ZnS en los
poros, y el resto de caracterizaciones necesarias para formar estructuras fotdnicas con
silicio poroso.

f) Se muestran los espectros de reflectancia de estructuras de silicio poroso que reproducen
experimentalmente las conclusiones acerca de las asimetrias.

g) Se muestran los resultados de fabricar arreglos de silicio poroso en secuencia de Fibonacci
conjugado que favorecen el acoplamiento fuerte entre los fotones de estados localizados y los
excitones de los puntos cuanticos.

h) Como resultado de ese acoplamiento se observan y estudian los picos resultantes del
acoplamiento fuerte (separacidon de Rabi) entre los fotones propios de la simetria de largo
alcance y los excitones. El fendmeno de acoplamiento se estudia usando como referencia el
espectro de emisién de los puntos cudnticos en solucidon coloidal, que depende de sus
dimensiones espaciales, el material del que estan formados y la dispersiéon de tamafios.
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Introduccion

La Fotdnica estudia la generacion, la deteccidn y el control del transporte de fotones en los
materiales. Tiene un gran numero de aplicaciones en las telecomunicaciones, la medicina, la
generacion de energia eléctrica, el estudio de principios fundamentales, nuevas fuentes de luzy en
muchas otras areas de la ciencia. Las aplicaciones aprovechan los efectos resultantes del control
espacial de la funcidn dieléctrica £(7).

Un arreglo fotdnico permite controlar &(7) a partir de la unién de materiales con diferentes
funciones dieléctricas &,(7). Si un arreglo foténico es tal que su funcién dieléctrica cambia
Unicamente en una direccién, que se etiqueta con la coordenada z, se describe como £(7) = &(z) y
se dice que el arreglo es unidimensional. Este trabajo se centra en los arreglos unidimensionales.

Con frecuencia los arreglos foténicos son uniones que cumplen con condiciones de simetria de corto
o largo alcance, analogas a las presentes en las distribuciones de atomos (centros dispersivos) que
forman los cristales sélidos. Y de forma similar a los cristales, esas condiciones garantizan la
formacidn de brechas, o intervalos espectrales en los cuales una onda con energia y direccién dentro
de la brecha no puede propagarse a través del medio.

Introducir un defecto en la simetria de corto alcance forma estados permitidos en las brechas,
caracterizados por una alta transmisidn y frecuentemente asociados a la longitud de onda resonante
o longitud de onda del doble del tamafio del defecto (en el espacio fase). Por esa razdn, esos estados
se han asociado a las simetrias del arreglo y se suelen estudiar en circunstancias ideales, en las que
el medio de incidencia es el mismo que el medio de transmisidn. De no cumplirse esta ultima
condicién en arreglos con simetria de espejo, como las microcavidades, hay una reduccién de la
transmitancia, una reduccién del maximo de intensidad de campo eléctrico en el defecto, una
reduccion de la densidad de estados la longitud de onda resonante, etc.

En este trabajo se revisan las condiciones, en longitudes de onda particulares, que conservan las
propiedades de estados permitidos y brechas, aun cuando no existe simetria alguna. Ademas, se
muestra como una asimetria permite, no solo compensar el efecto que resulta de condiciones de
incidencia y transmisién distintas, sino que mejora la respuesta. Las condiciones predichas se
comprueban experimentalmente formando los arreglos 6ptimos con silicio poroso.

Por otro lado, las simetrias de corto alcance interesan a la fotdnica, entre otras razones, por su
interaccion con las fuentes de luz [1, 2]. En particular con fuentes de luz dentro de la estructura
fotdnica, que en comparacién con aquellas que estan acopladas externamente, reducen las fugas
de luz.

El estudio de las fuentes de luz estd directamente asociado con el transporte de la luz [3], la
intensidad maxima del campo en funcién de la posicidn vy las densidades de estados, ya que la
densidad de estados es inversamente proporcional a la velocidad de propagacion [4]. Dado que en
los arreglos simétricos las altas densidades de estado se localizan en los estados permitidos en las
brechas, es frecuente que se estudie la emisién en esos estados [5].

En ese sentido, lo que hace atractivo a los arreglos no simétricos en secuencia de Fibonacci, son
propiedades como: el incremento de las densidades con un reducido nimero de capas, una mejor



respuesta en los bordes de las brechas comparado con las microcavidades, un comportamiento
espectral no armédnico tipo fractal [6], una localizacién de campo extendida, entre otras. Esas
propiedades se preservan en los arreglos en secuencia de Fibonacci conjugada, agregando estados
de transmisidn perfecta [7].

En este trabajo se estudian las regiones de localizacién del campo de arreglos de Fibonacci
conjugado y su acoplamiento con la emisidn de puntos cuanticos de CdSe/ZnS en solucidn coloidad,
es decir, los polaritones foton-excitén resultantes del acoplamiento entre los estados de alta
densidad de estados del arreglo fabricado en silicio poroso en secuencia de Fibonacci conjugado y
los excitones de puntos cudnticos dentro de la estructura.

Como resultado del acoplamiento se observa la separacion del pico simple, caracteristico de los
puntos cuanticos en solucién coloidal, en un espectro de dos picos o separacion de Rabi, propia de
un acoplamiento fuerte.

Para fabricar el arreglo en silicio poroso e introducir los puntos cuanticos en sus poros, se estudian
las condiciones de fabricacion, las temperaturas umbrales en el proceso de oxidacién, los
corrimientos espectrales de las brechas derivados de la oxidacion y a la introduccién de los puntos
cuanticos, las caracteristicas de los poros como el tamafio longitudinal y transversal de poro, etc.
Una caracterizacidn cuidadosa permite obtener arreglos con un error de +7 nm en la regidén de alta
densidad de estados, en este caso el borde de la pseudo-brecha, lo que es muy importante debido
a que el ancho del pico de emisién de los puntos cuanticos es de 30 nm.

Una ventaja importante del silicio poroso, ademas del alto contraste, el bajo costo de fabricacion en
comparacion con otras técnicas y la capacidad para formar arreglos con alta precisién, es que
permite la fabricacién de estructuras activas con técnicas muy baratas, basta con sumergir las
estructuras o depositar por goteo para obtenerlas.

Como resultado de este trabajo se presentan dos articulos como primer autor y la introduccién a un
tercer trabajo que no pudo ser terminado debido al acceso limitado al laboratorio durante el
periodo de la pandemia de covid, con los temas:

a) Caracterizacion in situ del proceso de oxidacién del silicio poroso.

b) Generalizacién de micro cavidades soportadas usando asimetrias.

¢) Estudio de la emisién de puntos cudnticos en estructuras de silicio poroso de Fibonacci
conjugado.

Ademas, se dirigio la tesis del alumno de licenciatura Ivan Montaio Jaramillo: Estudio de los efectos
de un catodo vibrante durante la sintesis de peliculas simples de silicio poroso, que se defendera
entre Abril y Mayo del 2021.

Y se participd en 2 congresos internacionales presentando trabajos:

- MRS 2019: Photonic Joined Structures-Microcavity enhancement
- Lamblibs CSI XLI 2019 Porous silicon porosity determination by photoacoustic
spectroscopy.

La tesis se estructura en los siguientes capitulos:



VI.

Matriz de transferencia. En este capitulo se hace la deducciéon de la matriz de
transferencia. Se exploran distintos enfoques que se encuentran frecuentemente en la
bibliografia y desde el punto de vista del autor pueden causar confusién, dado que no
solo los coeficientes son distintos, sino también las condiciones que limitan el uso de
cada una de las técnicas. El andlisis no es exhaustivo, ya que existen muchos métodos
mas, como el usado para plasmones, que forma la matriz con los coeficientes de Fresnel.

Andlisis de estructuras fotonicas: En este capitulo se estudian las propiedades de los

arreglos foténicos a partir del formalismo de la matriz de transferencia. Se describen las

diferencias entre las distintas simetrias, cristalina conmensurable y no conmensurable,
cuasi cristalina, semi-simétrica, no simétrica y aleatoria.

Puntos cudnticos: En este capitulo se hace una introduccidn a los puntos cuanticos y su

proceso de emisién, asi como la influencia de las densidades de estados en los procesos

de emision.

Polaritones (Separacion de Rabi). En este capitulo se estudia el fendmeno de

acoplamiento fuerte, sus caracteristicas mas importantes y su origen, asi como las

condiciones que lo favorecen.

Sintesis y caracterizacion de silicio poroso. En este capitulo se estudia el proceso de

sintesis de silicio poroso y las caracterizaciones necesarias para poder emplearlo como

matriz en una secuencia fotdnica que contenga nano particulas.

Resultados. En este capitulo se mencionan los resultados del estudio de fotdnica

obtenidos durante el periodo de doctorado, aunque se omite lo relativo al proceso de

oxidacion (primer articulo publicado), dado que a pesar de ser un estudio necesario para
comprender como evitar la degradacidn de los puntos cudnticos en la estructura, no es
un proceso que se pueda entender con los fundamentos tedricos descritos en los
capitulos anteriores, en su caso habria sido necesario una seccién relativa a las

propiedades de espectros ATR (interpretacion y origen), asi como de fotoacustica y

procesos de oxidacidon de la superficie rica en hidrogeno del silicio poroso recién

sintetizado. Es consecuencia, se presentan los resultados relativos a:

a. Solucién al problema de soporte: Se estudian las razones por las cuales una
estructura no simétrica puede alcanzar una mejor respuesta comparada con una
estructura simétrica cuando las condiciones de frontera favorecen a la asimétrica.

b. Luminiscencia en arreglos de Fibonacci conjugados. Se muestra una aplicacién de
la interaccidn de las regiones de alta densidad de estados, en una estructura
foténica cuasi cristalina, con la luminiscencia de puntos cuanticos, es decir, como el
acoplamiento fuerte genera una separacioén del espectro de emision, separacion de
Rabi. Esta separacidn es interesante por varias razones

i. Porque se muestra el acoplamiento fuerte a pesar de que no existe una
definicidn de factor de calidad de la cavidad.

ii. Porque el acoplamiento no es con fotones resonantes como en la
microcavidad, donde la resonancia esta asociada a la solucidn de una caja
de potencial finita, sino con los fotones propios de una simetria de largo
alcance

iii. Porque los niveles de largo alcance no son equidistantes (son no
conmensurables), lo que puede ser atractivo pues no es eficiente en
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procesos no lineales, que pueden resultar en la reduccién de la eficacia por
la no saturacién de un sistema con niveles energéticamente equidistantes
como la caja de potencial.

Las regiones de acoplamiento se observan en una estructura
completamente continua y sin regiones de muy bajo indice de refraccion.
Debe recordarse que una condicidn que favorece el acoplamiento fuerte es
una regién donde el campo maximo cambia rdpidamente favoreciendo el
momento dipolar del exciton, eso se puede lograr introduciendo una
tercera region con un indice de refraccién muy bajo. El autor considera que
el origen de esta propiedad es la localizacién critica del campo presente en
algunas estructuras no cristalinas, como las estructuras en secuencia de
Fibonacci, aunque aun no lo ha mostrado.

Concusiones. En éste Ultimo apartado se destacan los resultados finales alcanzados
durante el proyecto y se plantean algunos temas de estudio a futuro relativos a los
efectos de acoplamiento fuerte entre las regiones de alta densidad de estados de
arreglos fotdnicos y otros sistemas.
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Capitulo I.
Matriz de Transferencia
Resumen:

Existen varias formas de resolver la ecuacién de onda asociada al transporte de luz en medios
dieléctricos: la solucidn analitica, la solucién por diferencias finitas, los métodos de matriz de
transferencia, etc. En este capitulo se hace un repaso de la teoria general de la matriz de
transferencia para resolver las ecuaciones de Maxwell. Si bien esta revision no es exhaustiva, tiene
la intencién de mostrar algunas de las técnicas que se ocuparon para el estudio de las brechas
fotdnicas, y dar un respaldo tedrico a los supuestos empleados durante el estudio de las
propiedades del silicio poroso, los espectros de reflectancia y las densidades de estados.

Es conveniente hacer la revisién, dado que no todas las formas de deducir la matriz de transferencia
permiten trabajar de manera directa con indices de refraccién complejos, y algunas son mas faciles
de tratar en problemas especificos: al estudiar las brechas foténicas (o bandas prohibidas), los
espectros de transmitancia y reflectancia, la densidad de estados, etc.

En el presente capitulo se reproducen diversas formas de expresar la matriz de transferencia, con
la intencidén de interpretar correctamente las férmulas que relacionan sus componentes con las
propiedades de los arreglos foténicos. Los métodos revisados son:

e Método de la solucién de la ecuacidon de onda a partir de la suma de dos soluciones
particulares. En este método se resuelven las ecuaciones de Maxwell usando el método de
separacion de variables, donde la constante de separacidn corresponde a la ley de Snell. La
matriz de transferencia deducida no puede ocuparse si los indices son complejos. Las
soluciones son ecuaciones de Riccati.

e Método iterativo: Este método resuelve el problema de forma iterativa, partiendo de una
solucidén particular o de la variable de separacidn descrita en el primer método. El método
iterativo se compara con la aproximacion WKB para mostrar que todo medio inhomogéneo
es equivalente a un medio estratificado. Esto es una posible solucién al problema de usar
un sustrato estratificado como modelo para las aproximaciones por elipsometria.

e Método de reflexiones multiples. En este método se construye la matriz de transferencia a
partir de expresar las ecuaciones de Fresnel de forma matricial. El formalismo no necesita
ninguna modificacién al estudiar indices de refraccidon complejo.

e Meétodo de ondas viajeras. En este método se asume que la solucidn a las ecuaciones de
onda es la superposicion de dos ondas planas, una viajando a la izquierda y otra a la derecha.

Para cada técnica se muestra cdmo obtener los coeficientes de transmitancia y reflectancia. Esto
con la intencién de mostrar las formas mas comunes que se pueden encontrar en la literatura, en la
gue no siempre se explica cudl de ellas se ha empleado. Por Ultimo, la eleccidon del método que se
aplica en cada uno de los analisis empleados en este trabajo se ha hecho a partir de la facilidad
operativa.



Dado que se puede considerar util conocer el desarrollo de las propiedades de cada modelo, en el
presente trabajo se desarrollan de forma explicita y en general.



I.I Fundamentos del método de la matriz de transferencia.

Durante este proyecto, se estudiaron los efectos de arreglos fotdnicos en el espectro visible. Dado
que la longitud de onda del campo que se estudia es del orden de 102 veces la rugosidad de las
interfases, se asumen que son planas [1], esa es una condicién necesaria para la validez de los
modelos.

La descripcion mas extendida en la literatura es la soluciéon directa de las ecuaciones de Maxwell. La
deduccidn siguiente se basa en el texto clasico de Born [2], que parte de las ecuaciones del campo
electromagnético sin fuentes de corriente magnética:

V-D=p (1)
V-B=0 ()
. 10B
UxE=_19B (3)
c ot
- 4m oD (4)
VxH=—j+—
% ¢! Tt
L 0p (5)
Viji+—=0
It 5

A partir de las relaciones constitutivas, que dependen Unicamente de la posicidn y la frecuencia
angular: D(r,w) = e(r,w)E(r,w), H(r,w)=p"1(r,w)B vy jir,w)=o0c(r w)E(, o), y en
ausencia de cargas libres y corrientes, se obtienen las relaciones:

1 - oH (6)
Vx(—VxE>+Vx—=O
u at
1 o £ 5
Vx(—VxE>+—2E=O (7)
u c

Usandoque VX uV =uVxV+ Vu) XV y VX Vx=V(V-)—V?

- EU s - —
V2E — 5 E + (Viogu) x (V x E) = V(E - V(loge)) = 0 (8)
dondeseus6V-D = ¢V -E 4+ E - Ve = 0.

Por otro lado, si la solucidn es una funcién armdnica, entonces se cumplen las siguientes relaciones:
VX E(r) =iwB(r) (9)

R - (10)
VX H(r)=—iwD(r) + j(r)



Esas relaciones generales son validas para el caso particular de un arreglo foténico unidimensional,
en el cual los materiales son isotrépicos excepto en una direccién o, en otras palabras, son arreglos
donde la funcidn dieléctrica Unicamente depende de una variable espacial.

e(® =¢e(z), u(@) =u2). (11)
A partir de aqui se asumird que la solucién es una onda plana.

Se define el plano de polarizacién como el plano formado por el vector del campo eléctrico y el
vector de propagacion. Por lo tanto, en el vacio el plano de polarizacién de un haz linealmente
polarizado es constante.

Cuando un haz de luz linealmente polarizado incide en la interfase plana de dos medios dieléctricos
con distinto indice de refraccion, se dice que la polarizacidn es transversal eléctrica (TE o tipo s) si el
plano de polarizacién y el plano de incidencia, formado por la normal a la interfase y el vector de
propagacion, son perpendiculares. En caso de que el plano de polarizacién sea paralelo al plano de
incidencia, se tratara de polarizacidn transversal magnética (TM o tipo p). Las polarizaciones TE y
TM son independientes. Segun esto y de las ecuaciones (9) y (10)

- & =3 =3 -
H= |-3AE E= [-SAH
#s y \ﬁ (12)

donde s es la direccién de propagacion. Esto implica que todas las propiedades deducidas para las
ondas transversal-eléctricas son directamente aplicables a las ondas transversal-magnéticas

cambiando E por H Y U por €.

En el sistema de referencia formado por la normal a la superficie, é, = i, el vector en el plano de
incidencia perpendicular a la normal de la interfase é,, y el vector transversal é,: una onda TE tendra
componentes nulas E, y E,,. Entonces, la componente x del campo eléctrico es descrita por una
ecuacion de segundo orden:

. 13
V2E — g(z)”(z) ——ZE+VInu@)A(VAE) +V(E -Vine(z) =0 (13)
es:
EU ..
02E, + 02E, + 02E, — C—’;Ex + 0, log(i) 0, Ey — 0, log(1) 9,E, (14)
+ 0,(Ey0,loge) =0
2 02E, + 02E, — nZk3E, = 9,log(w) 9,E, (15)

donde ny = €u. Y se ocupd que d,.&¢ = 0y la ley de Gauss eléctrica para mostrar que d,.E, = 0.
La ecuacion (15) es separable.

Si la constante de separacion es kya, la solucion para la componente en direccidn é, es una onda:



E, = U(z)etkoygiwt (16)
Por otro lado, de las ecuaciones de Maxwell que relacionan los rotacionales de los campos con las

derivadas temporales de los mismos, en un medio sin fuentes, asumiendo una dependencia
armanica con el tiempo y con las condiciones para ondas TE:

E. + {iwu(2)} H, =

ay p 0 axHy — E)ny =0

iw 17
d,E, — @Hy =0 J,H, —d,H, =0 a7
iou(z ie(z2)w
{#—C()}szo asz_azHy'i'MEx:O

De la ecuacién para E, (16), las relaciones anteriores y proponiendo dos funciones W(z) y V(z)
tales que:

H, = W (z)elikoay—wt)} (18)
H, = V(z)elikoay=-w0) (19)

Se obtienen las siguientes relaciones para las amplitudes en z.

U'(z) = ikou(2)V(2) (20)
V'(2) = iko(aW (2) + £(2)U(2)) (21)
alU(z) + u(2)W(z) =0 (22)

donde U’ denota derivada respecto a z. Por lo tanto sustituyendo (22) en (21)

i (23)

u(Z)) v

V'(z) =ik, <£(Z) —

Si @ = 0, la incidencia es normal, la componente en direccion é, del campo magnético (22) es nula
y la ecuacién diferencial acoplada tiene como unica diferencia los factores de permitividad y
permeabilidad.

De las ecuaciones (21) y (23), se obtiene una ecuacion de onda acoplada de segundo orden para las
amplitudes:

d?U  d(logu(z)) dU
- —+ki(n*—a®HU=0
dz dz dz +ko(n a)

(24)




v 4[os(c 55| av >

2 a2V =
7 r P +k(n Ww=0

Nuevamente las ecuaciones para ondas TM tendrdn la misma forma, haciendo las sustituciones u
por €y E; por H;.

La funcién U(z) tiene en general una solucién compleja (U(z) = |U(z)|e®®), donde las
superficies de amplitud constante |E,| no son las superficies de fase constante ¢(z) + kgay =
constante. En ese caso un desplazamiento sobre la superficie de fase constante cumple:

¢'(2)dz + kyady =0 (26)

En una onda plana ¢(z) = kynz cos6, donde 0 es el angulo entre la normal a la superficie de fase
constante con el vector é,. Sustituyendo la fase en la ecuacion anterior y tomando en cuenta que.

d
tan@———z=>a—nsm6 (27)
dy

Recuperando la ley de Snell, para @ contante. Esto es importante, ya que el andlisis siguiente solo
sera aproximadamente valido si la parte imaginaria del indice de refraccion puede ser despreciada.
En ese caso, la solucidn para una ecuacidn de segundo orden se construye sumando dos funciones
linealmente independientes que cumplen:

Uiz = ikopVy, (28)

o?
Vi, =ikgle——|U
1,2 0 < 0 ) 1,2 (29)
De las ecuaciones (28) y (29):
d (30)
E(Ulvz - U2V1) =0
Por lo tanto, la matriz cuyos elementos son las soluciones de las funciones tiene determinante
constante:
u, "
U, V;

U, U (;l) (31)
U, 21 \ke

Note que el determinante puede extraer factores constantes de una columna, lo que nos permite
establecer Dy = 1, esta propiedad es muy empleada en la literatura como una restriccidon del
sistema de soluciones. Usando la relacién (31) las soluciones forman un sistema de ecuaciones
invariante, que cumple:

=Dy = cte =

Wronskiano = D, (32)

’ ’ _l
. =i U U, = UiU) 3
CAYE U1U2)_k =Dou = U12 = _Ulz

d U2 —1 I'{DO

=70 33
dzU, k U2 (33)
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Por lo tanto, las soluciones cumplen con la relacién U, = ikDyU, [ (%) dz [3]. En particular para
1

dos parejas de soluciones:
Uy =f(2), U,=F(2) a
Vi=g9@), V,=G(2) (34)

f(0)=6(00)=0y F(0)=g(0) =1 (35)

Por lo que, si las condiciones iniciales para el problema son U(0) = U,, V(0) = V,, entonces las
soluciones se obtienen al multiplicar las condiciones iniciales por una matriz unimodular.

U@\ _(F@2) f(2))/(Uo (36)
(V(z)) B (G(z) g(z)) (Vo)
O de forma equivalente:
U\ _(9@) —f@\ U (37)
(V(())> B (—G(z) F(z) ) (V)
donde se usé (31). Tomando en cuenta que el determinante es constate:
9@ —f@| _ 4 _ (38)
6@ F | = IMI=1=Do

La matriz M relaciona las componentes de los campos en un plano z = 0 con un plano z constante.
Para ondas TE, M relaciona a E, y H,, , mientras que para ondas TM, M relaciona las componentes
H, y H,,. Esta posibilidad de relacionar ondas TM o TE con una matriz de transferencia resulta de la
proporcionalidad de las componentes é, con a las componentes é,.

Las soluciones generales para las ecuaciones U y V son soluciones de Riccati. Para mostrarlo basta
con derivar la razén entre las funciones:

dR_d(U)_U’ v, _U RZV'_,k a? R?
dz dz\v) v vz Ty T TN\ ET K (39)
donde se usaron las relaciones (20) y (23). Por otro lado.
v’ a’\U a2>
— =—ik(le——]|==ik[e——]|R (40)
A G Rl G
2
V(2) = Vool )
(42)

U(z) =R(2)V(2)
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Para conocer el comportamiento de una onda monocromatica en un medio estratificado basta con
conocer los elementos de la matriz M, donde M es la matriz caracteristica.

LIl Soluciones a la ecuacion del campo eléctrico

L.ILi Método iterativo:
Para resolver el campo eléctrico de la ecuacion (24), se factoriza la permeabilidad y, llegando a la

expresion:
d (U’ a? 43
dz\ u 2

Que se resuelve analiticamente al asumir como soluciéon una funcién de la forma

[0

Ui = Z kanin (44)

n=0

parai=1,2.

La solucidon debe cumplir con la condicién de determinante constante y en particular evaluado
enz = 0. Entonces si U;(0) = 1, U;(0) =0, U,(0) =0, U;(0) = —ikp, en el tiempo 0:

i(%) _ (45)
dz\ u /)
i(Ui,n) (. U (46)
dZ M - € H L,n—l
Por lo tanto:
U1,0 = 1 (47)

z z 2
U1 = —f U U <£ — %) dz] dz (48)
0 0
z z 2
Upp=— fo u [ fo <g - %) dz] Uy p_1dz (49)

z
U2’0 = _lkf .udZ (50)
0

z z az
Uy = f u U <€ - —) Uz,n_zdz] dz (51)
0 0 u

La ecuacion U, es una funcién imaginaria, siempre que, tanto la permeabilidad como la permitividad
sean reales o, en otras palabras, se trata de un medio no absorbente. En ese caso se define:
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iU, = z k2" Uy, (52)
n=0

Ya que el determinante de la matriz de transferencia es constante:

u; .
—E —iU, (53)
M = S
iU; u
ku !

Si los elementos de la diagonal son reales y los elementos fuera de la diagonal son puramente
imaginarios se trata de la matriz caracteristica de un medio no absorbente.

Considerando los primeros dos términos de las series, en un medio donde la longitud de onda es

2
. , . a .
mayor al camino éptico, y recordando que € — — = n?cos? ;, la matriz resultante es:

[ zZ zZ z ‘l
1 —sz (,ue cos? Hif ydz) dz ikf udz
M= 0 0 0

z z zZ
| ikf pe cos? 6; dz 1 —sz (,uf us cos? ; dz) dZJ
0 0 0

Note que la matriz M, despreciando los términos de orden superior, tiene determinante igual a uno.
De la matriz anterior, como se mostrara mds adelante, se pueden calcular los coeficientes de

transmitancia y reflectancia (55) y (56). Para mayor detalle se puede consultar el articulo cldsico en
el que se basa este desarrollo [3].

(54)

lo £0 cos 0o (M11 + £—1c0561M12> + (M21 + [ZLcos 04 M22>
Ho H1 1251

£
o T 2 /ﬁcos@o
o /8—000590 (Mn + fg—lcos 04 M1z) + (M21 + /S—lcos 04 M22>
Ho H1 My

€ 3 3
- R ’ﬁ cosf, (M11 + /u—i cos 91M12> - (M21 + fu—icosean) (55)

(56)

LILii Aproximaciéon WKB:

El método WKB es una aproximacion valida para una variacién de la constante de permeabilidad
lenta.
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Resolviendo la ecuacién (43) para ondas TE [4, 5] empleando el cambio de variable U = K(§)U,

&= kf su— a’dz y
k= 1/su az
U=1U, 4 Sf a’ et I'Jeu-aras (57)

donde k es el nimero de onda. En el caso de ondas planas propagandose en medios homogéneos
con superficies planas, el argumento de la integral es simplemente el desplazamiento en la direccion

&, [*\Jeu — a? dz = (n?cos? 6;) [* dz.

Note que las soluciones linealmente independientes seno y coseno tienen solucién exacta cuando
la funcidn dentro de la raiz es constante o sus derivadas son despreciables. En caso contrario es una
aproximacion cuyo ajuste dependera de su variacion.

Usando en la expresién (53) con las soluciones seno y coseno y poniendo cuidado a las condiciones
iniciales, es decir si:
u(0) (58)

" Je@r0) - 22(0)

Entonces:

«/ azKO

——FF  cos(§) i sm(f)

’ : sm(g‘) s ————cos(§)
U 2Ky ]

Para el caso de propagaciéon de una onda plana en un medio continuo @ = nsin 8, entonces, las
ecuaciones para las ecuaciones U y V (24) son:

(59)

|
]

4’ >+ (k§n 249U—dZV+ kin?cos?0)V =0 (60)
772 ( cos)—dz2 (kgn®cos~8)V =

Ocupando la relacién entre las primeras derivadas y las funciones originales para U y V, se tienen
las siguientes soluciones:

U(z) = Acos(kgncos @) + B sin(kyn cos 0) (61)

£
V(z) =i ;cos 0 (—B cos(kgn cos 8) + Asin(kgn cos 6)) (62)

Por lo tanto las funciones independientes U, , y V; , forman la matriz
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[
cos(kgnzcosd) — E sin(kynzcos0)

M(z) = (63)
—ip sin(kynzcos0) cos(kynzcos0)
donde p dependera de si es una onda TEo TM
TE p=.g/ucosb (64)
TM p=./u/ecosb (65)

Los valores propios de la matriz M son: A, = cos(kynz cos 0) + sin(kynz cos 0)

. 1 i
Y los vectores propios son:vy = (+Ii), 1)

= |t
/1+—
pZ

En el caso de un arreglo en capas homogéneas M = [[; M;, donde M; es la matriz caracteristica del
i-ésimo sustrato. Cada matriz estd descrita por los elementos:

M(iy11 = M(i)22 = €0S By (66)
Lo (67)
myp; = ———sinf
®
M(i)21 = —iPp) Sin By (68)
donde para ondas TE:
Bi = kon;z; cos 6; (69)
(70)
O paraondas TM
(71)

Sin embargo, la definicién de p; de las ecuaciones (69), (70) y (71), es valida cuando a = n sin(6),

en otro caso para ondas TE:
Ve —a? (72)
Hi

i

Bi = ky &y — a® (73)

A segundo orden la matriz de una regién homogénea es:
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_BE i
(i \

_ 2 D (74)
M; = | P |
iBipi 1-— 7l
Una sucesién de capas tendra a segundo orden la matriz asociada:
[e9) %) n-—1 [e9)
B B N Bn \
(1=3 53 w2 22) Y
M = n=1 nc;Z m=1 - , 01;—1 - (75)
ﬁn m
lz.b)npn 1_27_2E<Zﬁmpm>
n=1 n=1 n=2 m=1
En ese caso las sumas pueden ser cambiadas por integrales:
o k2 z
Eﬂ_n*_f (ep— a?)dz = 0 (76)
2 2
n=1
c N ﬁm 2 z ! az Z, 124 1 !/
PN D EY S RGO ) (NTCO TP N
~ = Pm u(z")

2

n—-1 1
ﬁm N 2 “ ! Z< mny __ a ) " !
. <mE:1ﬁmpm> k f ,U(Z)f ") = |47 (78)

2

i ﬁ ~ k| pdz’ Zﬁnpn - fz <8(Z”) - %) dz"  (79)

Lo anterior implica que un_medio inhomogéneo se comporta de forma andloga a un medio
estratificado, ecuacién (54), y las conclusiones de uno u otro sistema son equivalentes. La
estratificacidon es una de las hipdtesis del modelo de elipsometria, ademas de eso, hay reportes de
una estratificacion de la porosidad observable por micrografias de microscopia electrénica de
barrido (SEM por sus siglas en inglés) en capas de silicio poroso [6, 7]. Otra propiedad importante
para el modelo de elipsometria es la biaxialidad, para mayores referencias con respecto a la
biaxialidad propia de los arreglos inhomogéneos, consultar [3]

1.1l Método de muiltiples reflexiones
Este método construye la matriz de transferencia a partir de los coeficientes de Fresnel y al cambio

de fase de las ondas al viajar por el medio. Este método es de mas facil acceso en libros de
multicapas y fuentes fiables de internet, por ejemplo, el texto de Pochi [8].
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Figura I-1  Diagrama de incidencia de una onda plana en la frontera de dos dieléctricos. Las condiciones
de frontera dependeran de |as funciones dieléctricas de los medios y de la polarizacian.

A partir del diagrama de la incidencia de un rayo de luz en la interfase de dos medios con indices de
refraccion ny y ng, Figura I-1, se observa que el campo se escribe como:

E = Ejl) exp [i (Kjl) X = a)t)] + Ef) exp [i (sz) cX = a)t)] (80)

. . sin @ n
De las condiciones de frontera para ondas TE, que cumplen con la ley de Snell, A—E

sinfg  ny’
EP +EP =B + B (81)

Ny oS0, (Ejl) - Ejz)) = ng cos O (Eél) - E,gz)) (82)

Al reescribir las condiciones de frontera en las partes par e impar del campo:

E,=EW+E®,  E =EWD-E®)/; (83)

Se deduce que la matriz de transferencia que relaciona el campo entre dos medios separados por
una interfase plana, sera el producto de dos matrices [8], las Ilamadas matriz de interfase o dindmica
“D”, ecuacion (84), y la matriz de propagacion “P”, ecuacion (85).

1 -1 cosf; cosb; 84
DTE — ( )’ DTM — ( l L)) ( )

njcos@; —n;cosb; n; -n;
P _ einiko cos 6; 0 (85)
TE,TM 0 @~ inikocos6;

A diferencia de las matrices vistas hasta ahora, no hace falta hacer ningin cambio a sus
componentes para que sigan siendo validas cuando los indices de refraccién son complejos.
Entonces, las matrices de interfase Ty, y T4 seran el producto de las matrices dinamicas de cada
interfase Ty, = D7 1D, [9], por lo tanto:
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1 0 (86)
Ty = Typ = (0 Ny COS 9,4)

ng cos g
1 0
T21 = Tz_ll = TBA = (0 n’B cos 93) (87)
ny cos 0,

Los coeficientes de reflectancia y transmitancia de la interfase se calculan como la razén entre la
amplitud del rayo incidente y el reflejado (o transmitido segun corresponda):

E, (All A12> (Ei) -1 (Ei> (88)
(0) Az1 A/ \E; 122 AE,
L= Ee _ A1143; — A1245, (89)
E; Az
LB _An (90)
E; Az,

Otra ventaja de esta notacidn es la facilidad con la que se calcula la intensidad relativa del campo
eléctrico. En un punto arbitrario s, para una estructura de ancho h (s < h), la relacidn entre los
campos incidente, reflejado y transmitido estd dada por:

Gt o) o) = (0= (G a2)(z) ™

donde los términos (s, h) son los coeficientes calculados desde el punto s hasta el final de la
estructura, o punto h, y los campos E(s) son los campos en el punto s que viajan a la izquierda o la
derecha. Considerando que la onda incidente viaja de izquierda a derecha, entonces la intensidad
de campo eléctrico es:

N 2
|E|? = |E(S)izqui€Tda| + |E()aerechal® 52

B 2 _ Af1(s,h) + A31(s,h)

" (93)
a 7

|E;|*

El campo eléctrico dentro del dieléctrico depende directamente de las condiciones de frontera.
I.IV Método de ondas planas

En el siguiente método los coeficientes de la matriz de transferencia se deducen de considerar el
cambio de amplitud de ondas propagandose en un medio formado por multiples capas, donde la

enésima interfase estd una posicidn denotada como z,. Asumiendo que el campo es la suma de
ondas planas viajando en el medio z,, y z,,,. 1, entonces, se puede describir el campo eléctrico como:

18



Yy = aneiknzz + .Bne_iknzz (94)

En la interfase, tanto la funcién como su derivada son continuas. Por lo tanto, en z = z,, se cumple

A d - N
que Yn_ql,, = VPnls v % |z, = % |,,- Esas condiciones implican que:

an_lelk(n—l)zzn + 'Bn_le_Lk(n—l)zZn = aneiknzzn + 'Bne_iknzzn (95)

k(n_l)z(an_leik(n—l)zzn + ﬁn_le_ik(n—l)zzn) — kn(aneiknzzn + ,Bne_iknzzn)

La matriz de transferencia en ese caso serd [10]:

/l (1 n kn—1> ei(kn—l_kn)zn 1(1 — n_l) ei(kn—l"'kn)zn \
2 kn kn | On-1
Br-1 (96)

e —i(kn-1—kn)zn
<)

==~

N
= K
S S
~—
Il
—
[E=y
—
w
NI o
—
=y
+
k‘
T
-

n_1> e i(kn-1+kn)zn
ky

Esta matriz cumple que:
k(n_1 97
det4,, = ~n—1)z (97)
knz
El determinante de una estructura serd el determinante del producto de los determinantes de las
matrices que componen el medio, por lo tanto, si va de un medio “a” a un medio “b”:

detd = fa (98)
dp

L.V Reflexion y transmision de ondas planas .

Como se ha mostrado, existen muchos mas métodos de matriz de transferencia, que operan de
forma diferente y si bien son equivalentes no se pueden mezclar entre ellos. En general se elige el
gue mas convenga para resolver el problema que se enfrente. Por ahora no se expondran mas
métodos, en cambio, se calcularan los coeficientes de reflexién y transmisién conociendo los
elementos de la matriz de transferencia.

Considerando la solucidn del campo electromagnético, en el sistema de referencia del plano de
incidencia, para una onda plana tipo TE, que incide en un medio estratificado de ancho z;, con una
direccion de propagacion §; = (0,sin 6;, cos6;). En esas condiciones, el campo eléctrico transversal

es Et = (E,,0,0) y el campo magnético asociado es H= \/%§/\E). Entonces, dado que las

componentes tangenciales de los campos son continuas [11]:

Eincidente + Ereflejado = Etransmitido (99)
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Uy =R +1I, (100)
U@) =T (101)
Usando la relacion entre los campos magnético y eléctrico de una onda plana (12):

Hincidente + Hreflejado = Htransmitido (102)

&
VO = _OCOS 90 (R - Io) (103)
"#0
v % o5, T
(z) = i, 05 (104)

donde I es la amplitud del rayo incidente, R es la amplitud del rayo reflejado y T la amplitud del
rayo transmitido. Usando la relacidon de matriz de transferencia (37), que se usa en el resto de la
seccidn a menos de que mencione lo contrario, en el punto z;:

R+ T (105)

& — (Mll MlZ) Szl.
—COSQO(IO - R) M21 MZZ _COSHZL'(T)
Ho Hzi

En ese caso la reflectancia, la transmitancia y la intensidad del campo eléctrico son:

€ € £
R ’M_(()) cosf, (M11 + \/ECOS 91M12> - <M21 + \/%COS%MZZ> (106)

o fs—ocos 0o (M11 + fs—lcosele) + (M21 + |2 cos 04 M22>
Ho H1 My

£
2 [-2cosO
N 0 (107)
o &1 &1
—c0s0y (M1 + |=—cosOy M, |+ (M1 + [——c0osO; My,
Ho H1 Hq

|E|2 = ((M11(S, h) + M, (s, h)nz cos 63)* + (M21(5,)+ Mz (s,h)n cos 93)2) . (108)

n, cos 6,

t—T—
_]0_

2

( 2ngcos 6y E; )
ng cos 0y (M1 + Mynscosf3) + (My, + Myyn3c0563)

(109)
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Ené
/"30 Up + kg, / Uy - — kpy, #"Hzl UZ)
/ U, — ku ZL/ U1+-l U +k Zl/ 0% UZ)

En general, los coeficientes estan en funcion de las “admitancias” de la enésima region ¢, (que es

constante entre interfases), del medio de incidencia (g,), del medio de transmision (&;), y los
elementos de la matriz caracteristica. Por lo tanto, los coeficientes de transmision y reflexién de
flujo de campo eléctrico, descritos por el vector de Pointing son:

g, cosf (110)
=frf2, 7= [RLIRTL
U1Eg cos B
Para ondas TM:
&y cos B (111)
=Irf 7= R
Uo&q cOs B
Usando la relacién entre el campo transmitido y reflejado:
R+T = VF+ nP—1 (112)
donde:
p; = n;cosb; (113)

Por ejemplo, usando (107), el coeficiente de flujo de campo es:

4 /;g;l cos 6, cos 6,
> (114)
| #Ocoseo(M11+ /ulcoselMlz) (M21+ ™ c0501M22)|

Para un medio con variacion homogénea de la permitividad eléctrica, a partir de la ecuacion (55)y
sus cambios de variable (59) y con la ecuacién (106), el coeficiente de reflectancia es:

((cos@ojg—fc0591f>cosf+l 80811/ \/_>sin€
(J?O\/ECOSHO (j;c0592>cosf+1< eoel‘, +\/K_>sin§
oK,

las cantidades K, y K, dependen de las propiedades del medio homogéneo en las interfases o

T
t=—=
Io

(115)

puntos z = 0y z = z,, respectivamente.
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Capitulo Il.

Analisis de estructuras fotonicas usando la matriz de transferencia

Resumen

Una vez desarrollada la herramienta bdsica para el andlisis de los arreglos multicapas, en esta
seccién se estudian las propiedades de los arreglos y las relaciones entre los coeficientes que
conforman la matriz de transferencia.

Entre las propiedades de mayor interés para este trabajo estdn: las brechas fotdnicas, las densidades
de estados, las propiedades de los defectos tipo “micro cavidad”, las regiones de localizacién de
campo y alta transmitancia.

Esas propiedades se calculan a partir de los coeficientes de la matriz de transferencia de capas
simples y la propiedad de determinante constante. Por esa razén primero se calculan son los
coeficientes de reflexion y transmisidn para una pelicula simple, seguido de los mismos coeficientes
para un arreglo completamente ordenado, o cristal fotdnico tipo Bragg, como se le conoce en la
literatura.

A partir de ahi se deducen la funcién de dispersion, las longitudes de onda de los bordes de las
brechas fotdnicas, las propiedades de las brechas en funcién de la conmensurabilidad de las capas
qgue conforman el arreglo, las diferencias entre las brechas y estados permitidos para ondas TE y
TM, la relacion de reciprocidad, las fases de los coeficientes de reflexion y transmisién, las
densidades de estados, se generaliza el concepto de microcavidad eliminando la condicién de
simetria y otras propiedades interesantes para el estudio de la fotdnica.

Se estudian también propiedades de arreglos no cristalinos, los arreglos de Fibonacci. Los arreglos
de Fibonacci son arreglos multicapas con una simetria de largo alcance o cuasi cristalina, que se
logra a partir de una regla de superposicién simple. Se calculan sus propiedades: densidades de
estados y espectros de reflectancia. Ambas propiedades son esenciales para modificar y entender
el fendmeno de separacidn de Rabi en arreglos de Fibonacci con simetria conjugada.

Debe destacarse el antecedente de los trabajos de M. Maksimovic [1], donde estudia la separacién
del modo localizado simple de una microcavidad en un modo multiple, y de Mher G [2] que trata de
explicar el comportamiento de los cuasi cristales en una dimensién a partir de los efectos de
separacion de modos en microcavidades.

Por ultimo, se revisa brevemente el efecto Purcell, que origina el cambio de tiempo de vida media

en la luminiscencia en regiones con diferente densidad de estados, que forma parte de las
evidencias mads confiables de la inmersién de particulas luminiscentes en un arreglo fotdnico.
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Il.1 Solucién de una pelicula simple.

Los coeficientes de reflectancia y la transmitancia de una capa homogénea se calculan a partir de
los coeficientes de Fresnel en el sistema de referencia del plano de incidencia.

Suponiendo que no hay fuentes, es decir, la carga libre es nula y no hay corrientes inducidas por el
campo eléctrico, entonces las componentes tangenciales del campo eléctrico y magnético son
continuas. En ese caso, para las ondas transversal eléctricas:
i — r t
EL =ETl +EL (1)
I —pr — ot — (2)
Ey, =E,=E;=0
i — gr — gt —
H,=H;=H;=0

n; cos 0; EL = n; cos 6, EL + n, cos 6, EL (4)

donde los indices r,t,i son la amplitud de la onda reflejada, transmitida e incidente
respectivamente. Tomando en cuenta que cos6, = —cos0;:

n;cosf; —nycosBy

n;cos@; + n cosB, *

2n;cosb; .
EL = E.
n; cos 6; + n, cos 6,

(5) y (6) son los coeficientes de Fresnel. Entonces, los coeficientes de reflexidn y de transmision para
una interfase con indices de refracciéon n,; y n, son:

o, = PP (7)
ij

p; +pj
Y opi+p;

Donde p,, = n, cos@,.

Considerando una onda TE, que viaja de un medio 1 a través de un medio 2 hasta un medio 3, de la
matriz caracteristica del medio homogéneo, ecuacién (61) capitulo 1, se tiene:

My, = My, = cosf (9)

i
my, = ——sinf (10)

2
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my; = —ip; sinf8 (11)

donde:
B = kon,hcos 8, (12)

Sustituyendo en la ecuacién para la transmitancia, ecuacidn (105) capitulo 1:

. 2p, _2m
(cosﬁ - isinﬁ p3) + (—ip, sin B + cos B p3) f®i)

t= (13)

Sumando valores nulos para reducir la expresién y escribiendo sélo las iniciales de las funciones
trigonométricas para hacer mas compacta la notacion (cos§ = c ysinf§ = s):

f@:) * p2 = c(p1p2 + P3p2) — is(psp1 — P3) + is(P1P2 + P3Pz — P3p1 — P3) — is(p1p2 +
D3Pz — P3P1 — P3) + c(p1pz + p3pz + p3p1 + p3) — c(1p2 + D3Pz + D3P +D3)

f) *p2 = e F (01 +p) (3 +p2) + €# (D1 — ) (P2 — p3) (14)
— (@) *p2

Sustituyendo (14) en (13) y en esta expresion los coeficientes de transmisién (8) y reflexién (7), se
obtiene para la transmitancia:

tiatazef
_ 12123 . (15)
1+ 1y,7y3e2
De forma similar, se puede deducir la relaciéon para la reflectancia.
T1p + 1p5e2F
a2 T T3 (16)

1+ 1y,7y3e2

(15) y (16)son las ecuaciones de Airy, usualmente obtenidas a partir de suponer que una onda plana
es reflejada multiples veces en una interfase y la onda final es la superposicion de ondas donde el
camino éptico total en el medio central es 2f3 [3].

En cuanto a la reflectancia, es el cuadrado de la norma de un nimero complejo, es decir la norma
de (16):

12, + 125 + 2115753 cos(23) (17)

R =|r 2 =
Il 1+ 14154 + 2115153 cos(2B)

t2,t2, ng cos O3 (18)

1+ 141k + 211,753 c0s(2f8) ny cos 6,

La reflectancia entonces tiene maximos y minimos que pueden ser localizados con la derivada de
(17), que esta modulada por sin(2f). Las peliculas con camino éptico m * 1, donde m es un nimero
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P L. , . . mign L .
entero, tendran un maximo o minimo de reflectancia. Entonces h = m#’ o en incidencia normal
2

nii Ly ‘. . .
h = 140, es la condiciéon de mdxima o minima reflectancia frecuentemente ocupada en los arreglos
fotdénicos.
Cuando m es impar cos 2§ = —1 y cuando m es par cos 28 = 1, por lo que la reflectancia sera:
2
2 _ (7"12 — 723 )2_ R _ ( T2 + 723 ) (19)
mimpar — — mpar —
1 —=112723 1+ 15723
En incidencia normal:
2
R ning —nj R (nl - n3)2 (20)
mimpar = ; mpar =
P nns+ns) ’ p ny +ng

Para el caso impar, si n, = ,/nyn3 entonces R = 0; para el caso par, la reflectancia (y por lo tanto
la transmitancia por conservacion de la energia) no depende explicitamente del indice de refraccion

ma,

del medio 2sih = ,
2cos 6,

aunque el espesor esta en funcién del dngulo transmitido al medio 2.

Asimismo, note una caracteristica importante de la reflexién, mientras mayor sea el contraste de
los indices de refraccion n, y n3, mayor sera la reflectancia maxima de la capa simple. La segunda
derivada para incidencia normal implica que habrd un maximo de reflectancia cuando

d’R
FTE 0 = (=)™ (ror3) (1 + 13515 — iy —133) < 0= np > ng (21)

La ultima relacion es resultado de la expresion explicita para 1y, * 1y3.
IL.11 Solucién de arreglos multicapas periddicos.

Cuando se estudian las ondas asociadas a los electrones en materiales cristalinos, se suele usar un
potencial periddico, en funcién de las coordenadas espaciales [4]. Para el caso de un arreglo de
capas de materiales dieléctricos, donde la constante dieléctrica depende Unicamente de la variable
z, que varia peridodicamente, Figura II-1, la matriz de transferencia es el producto de las matrices
caracteristicas de bicapas que se repiten N veces.

A

€z

\—Y—J
nl n2

Figura II-1 Arreglo periddico de dos materiales dieléctricos con distinto indice de refraccion n; (i=l...00)
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La matriz de transferencia M para ondas TE de un arreglo de dos capas, es el producto de las
matrices M, y M},. Cada matriz estd descrita por los elementos:

Mg p)11 = M(a,b)22 = €OS Pa,p) my,; = ~an sin Bq p) (22)
M(qp)21 = —iP(a,p) SINP(a,p)
donde para ondas TE:
: (23)
ﬁa,b = kona,bza,b cos ga,b Pap = —COS ga,b
.ua,b
O para ondas TM
Ha b (24)
Pap = |T—COS ea,b
Ea,b

donde el coeficiente p, ;, de las ecuaciones (24) y (23), es valido para el caso particular de ondas
planas. Si el medio es estratificado periddicamente, como el mostrado en la Figura II-1, la funcidn
dieléctrica tiene una simetria de traslacion:

e(z+ hm) = e(2) u(z + hm) = u(z) (25)
donde m es un numero entero menor o igual al nimero total de capas N, y tiene la misma forma
qgue el potencial periddico de un cristal. Por esa razon los denominan cristales foténicos y tienen

propiedades analogas [5].

Si cada bicapa tiene matriz caracteristica M, entonces la matriz de todo el arreglo sera M = M(’)V,
los elementos de la matriz de transferencia para la bicapa son:

Py . . 26
Miq = Mgqq * Myqq + Mgy * Mpyq = COS BCOSPY — p_smﬂa sin 3y, (26)
a

Pa . .

Myy = Mgy * Mgy + Mey1Myg, = COS By cOS B — ism Ba sin B, (27)

icosf,sinf, icosp,sinf,

Miy; = Mgyq * Mpgp + Mgqp ¥ Myy = — - (28)
Pp Pa

My1 = Mgpq * Mpqq + Megop * Mppg (29)

= —ip, cos By, sin B, — ip,, cos B, sin B,

Como la matriz de transferencia resulta de elevar una matriz unitaria a la N-ésima potencia, los
elementos que resultan estan caracterizados por los polinomios de Tchébychev [6]:

M = M11Sp-1(x) = Sp—2(x) M15S,-1(x) (30)
M31Sp_1(x) M33S8y—1(x) — Sp_2(x)
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donde:

v = Mi1 + My,
2
1
X = Cosﬁa Cosﬁb —E<§—:+z—b> sin,Ba Sinﬂb (31)
a
Y

o - sin[(N + 1) cos™ ! x] (32)

N V1 —x2

Si el camino &ptico de las bicapas es igual, es decir 8, = B, y a incidencia normal, 8 = knh, x es
una funcion de senos y cosenos al cuadrado, por lo que tiene soluciones puramente imaginarias.

1mg n
x=coszﬁ——(—a+—b)sin2,8

2\n, ng,

(33)

Eso implica que el sin x, es una funcién hiperbdlica en funcién del numero de capas, por lo tanto, la
reflectancia crece exponencialmente en relacion con el niumero de capas. En particular, cuando se

. .y . , . . 1 .
cumple la condicién de camino optico de un cuarto de longitud de onda S =3 la matriz

caracteristica es diagonal:
(34)

y la reflectancia es:

(35)

111l Funcién de dispersién.
La matriz de transferencia para una capa simple homogénea es:

) sin(kz,nz)ko
l—
k;n (36)

cos(kz_nz)

cos(kz’nz)

T, .
n? kon sin(kz‘nz)
ko

donde k,,, = koncos ¢, y ¢, es el angulo de propagacion respecto a la normal de la interfase.
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El determinante de la matriz es constante, para (36) es igual a 1, recordando que para ondas TM
hace falta multiplicar por el inverso de la funcién dieléctrica [7].

Para un arreglo foténico, se define el estado propio o vector propio de un material de ancho L, como
aquel que puede propagarse de —oo — oo, Es decir, usando la relacidon entre campos incidentes,
reflejados y transmitidos, la onda propia relacionard el campo reflejado y el transmitido sin tomar
en cuenta la parte incidente:

! (_ rliClOS ¢i) =4 (nt ccl)s (pt) (37)

Con A una constante distinta de 0. En incidencia normal esta relacion se escribe como:
Ti1 — Tipn;jcosp; = A; Tpq — Toynicosp; = Ang cos g, (38)
Ti1ns cos ¢y — Tioning cos @; cos Py — Toq + Toon;cos; =0 (39)

De forma implicita, la ecuacién (39) depende del vector de onda, a partir del cual se escriben los
elementos de la matriz de transferencia y en general, tiene una solucién imaginaria.

2,2
n‘w 2 . . . .
Recordando que k, = n,kycos¢, con k2 =C—2—|k"| , cuando k, es imaginario, existen

soluciones reales para la frecuencia siempre que |k||| > 3(k,), entonces la sefial es atenuada en la
direccién z. Una solucion en general es una solucidn amortiguada, esto explica por qué cerca de las
regiones de resonancia puede haber estados de alta transmitancia y baja reflectancia, como el caso
de la amplitud de un oscilador amortiguado cerca de la frecuencia de resonancia.

I.IV Brechas fotodnicas.

De forma similar a las soluciones para la ecuacién de onda de los electrones en un cristal, la solucién
para la ecuacion de onda del campo electromagnético en un arreglo peridédico, cumple con las
condiciones de periodicidad, o condiciones de Floquet-Bloch [8]. Eso es, el campo eléctromagnético
después de un periodo del arreglo, debe ser el campo inicial multiplicado por un cambio de fase.
Por lo tanto

T(d)p(0) = etk=dp(0) = !9 (0) (40)
Esa es la relacion de valores propios.

Tomando en cuenta eso y que el determinante de T es igual a 1, la ecuacion que relaciona los
vectores de onda con las energias de estados permitidos es:

T11TpA™t = (Tyg + Tpp) = T1pT0 A7 4+ 21=0 (41)
AZ - (Tll + Tzz)/l + 1 = O (42)
(43)
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L Tu+Tp) V(T +Tr)*— 4
L=
- 2

= e'19$(0)
}\+ + }\_ =2 COS(qd) = T11 + TZZ (44)
Si A es un valor propio, entonces 1/1 también lo es.

La norma del valor propio es 1 en el caso de estar en la regidn permitida, en caso contrario un valor
propio tendra norma menor a 1y el otro tendrd norma mayor a 1, entonces sélo uno de los valores
propios tendrd sentido fisico, pues el campo para el valor propio con norma menor a 1 es atenuado
y para el otro es incrementado infinitamente.

La constante de decaimiento del campo en la estructura, sera definida por la forma del valor propio
A = el%e~Y | explicitamente la constante es:

_Inja| (45)

d

Tomando en cuenta que en la regién prohibida la solucién debe ser un complejo, la parte real debe
ser nit y la parte imaginaria que describe la atenuacion del campo, es:

T, + T
Im(2) = acosh (T) (46)
O usando la ecuacion (42)
Im() = In ((Tn +Ty,) £ \/2(T11 + Tp2)? — 4) (47)

Por otro lado, la ecuaciéon (44) impone condiciones para la frecuencia. Dado que la funcién coseno
tiene valores limitados entre 1y -1, existen soluciones permitidas y prohibidas. Esas regiones son
diferentes para arreglos simétricos y no simétricos.

La matriz de transferencia en incidencia normal es:

isin(kyn;z) (48)
kot i Ut
Ty = cos(kgn;z) n
in;sin(kgn;z) cos(kyn;z)

El periodo del arreglo fotdnico es formado por dos capas; si los materiales de cada capa tienen
indices y vectores de onda k; = n;kyy k, = ny kg, la matriz de la bicapa es:
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Arreglo de caminos opticos simétricos

© _

3 S

b~ o

€ w |

5 9

-4 |

e 2

o T

¥ n

€ o L : ; : ; : . . :
-2n -3 - -7 b T 3n 27

a 2a a 2a 0 2a a 2a a

Frecuencia, o

Figura l-2  Regiones prohibidas de un arreglo periadico de materiales formado por capas de camino dptico idéntico,
el eje de las frecuencias esta normalizado en relacidn con a.

( cos(k,z) cos(k,z) + %sin(klz) sin(k,z) i <Sin(klz) cos(k,2) + sin(k,2) Cos(klz))\ (49)
1

— ny ny
Tn,a -

\i[n1 sin(k,z) cos(k,z) + n, sin(k,z) cos(k,z)] cos(k,z) cos(k,z) + sin(k,z) sin(k,z) Z—l}
2

. sy . . . . . aAgw
Cuando un arreglo es simétrico las capas tienen el mismo camino éptico k,z; = kyz, = OT' conc

la velocidad de la luz en el vacio. La relaciéon que se deriva de la condicion de vector propio es la
misma que la ecuacion (31):

2 cos(qd) = 2 cos?(aw) — sin?(aw) (& + ﬁ) (50)
n, n,

Que estd siempre bien definida para gd = 0, es decir w = 0. El coeficiente que multiplica a la
funcién seno es mayor o igual a 2, pues los indices son diferentes y mayores a 1. Es decir, suponiendo
sin pérdida de generalidad que n, >n; > 1

2 2 2
g = n; +ngy S 2n21 (51)
nn, ny

En el caso de la igualdad de indices de refraccion la funcién esta siempre bien definida y no hay
brecha, en otro caso el centro de la brecha sucede cuando la funcién seno es maximo y la funcién

;. . T . . ez s .
coseno es minimo, es decir en w,, = 2y los bordes de la brecha estan en la condicién limite para
valores negativos:

—1 = cos?(aw) — B sin?(aw) (52)
2 (53)
sin(aw) =+ |——
1+
La condicién es una funcién periddica, con el mismo periodo que la funcién cos? 6, es decir tiene un
. 1 .
periodo de ~, COMo muestra la Figura II-2.
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Porlo que larazdén del ancho de brecha entre centro de brecha (w,;,), que es una cantidad invariante
ante escalamientos, es de la forma.

Arreglo de caminos opticos no simétricos

3 < - r\ A - | v
{2V

Frecuencia, o

Figura I3 Bandas de un arreglo no simétrico, las brechas dependen de la constante B = 2.5, (necesariamente
mayor a 2) y las relaciones de camino dptico. los nimeros a y b. En este caso a=4 y b=ll.

Aw 4a 2 (54)

— = —sin~ — | =

Wy W 1+p

Otra forma de aproximar el ancho de brecha es suponer que la condicidn limite de la ecuacién (52)

e . . T({w
sucede en el angulo wy £ Aw, y dado que eso sucede en el angulo normalizado 6§ = E(w_)’ el
0

coseno puede aproximarse a 0. A primer orden:

Aw 2 . _ 2nyn 2 . _q1(n;—m
— =~ =sin”! [52=2 ~ Zsin™? (L) (55)
wy T n?+nZ w ny+n,

Por otro lado, para arreglos con indices de refraccidon similares, pero aproximando el ancho de
brecha por medio de perturbaciones, esta aproximacién estd disponible en la literatura [5], la
relacién es:

Aw Ag(sin (%) (56)

—_— —

Wy € I

El caso de capas con caminos dpticos distintos tiene un comportamiento diferente, si bien el punto
w = 0 sigue siendo un valor valido para la relacién, las bandas se dividen en un namero finito de

. . e aow bow .
brechas. Considerando que los caminos dpticos ahora son k;z; = 07 ykyzy, = 07, y suponiendo

que a y b son conmensurables, entonces la funcion sigue siendo periddica y aparecen bandas
prohibidas para los valores positivos, es decir, ya no hay puntos de contacto entre las bandas. La
posicidn del centro de la banda prohibida principal esta en la frecuencia:
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a)(naac+ nyb) — @n-1Dn (57)

La Figura II-3 muestra la condicion de estados permitidos para constantesa =4, b = 11, f = 2.5.
La cantidad de bandas en cada periodo depende de la razén entre las constantes a, by 5. Este efecto
puede ser empleado para modificar el ancho de las brechas [9]

En la literatura es frecuente que se destaque la diferencia entre los anchos de bandas prohibidas,
para ondas tipo TE y TM. Esta diferencia se explica cualitativamente en funcién del cambio de la
constante 8 de la ecuacién(51). En las ecuaciones (58) y (59) se muestra la constante § para ambas
condiciones, los subindices a y b estan hacen referencia a las propiedades de la capa Ay B de una
capa doble AB, respectivamente. Por ejemplo, 6, es el angulo director de propagacion de la onda
en la capa A:

1 1 Ng cos 6, n2 —n;siné;
=—|x + —)J X = = (58)
Pre 2 ( TE T xrp TE ™ n, cos 6, ni —n;sin6;
8 1 ( 4 1 ) ny, cos 8, ni 5
=—|x —, xpy=—————=|(—=|x
) i — ™ S os0,  \nZ)YTE (59)

La Figura II-4 ilustra el comportamiento de las constantes Btg Y Bru, €n funcién del camino éptico.
Se puede de forma equivalente describir el comportamiento en funcion de la frecuencia, pero en
esta representacidn se observa que el ancho de banda depende de la direccidén de incidencia.
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Constantes [ en funcién del angulo de incidencia

w iy
— J_'_'__.—F'_'_'-'_'_'_'-F_'_'_'—'_‘_'_'_.
e BB B
™~
5 et e R et e
i Ix -3n m
0 8 8 8 2

Angulo de incidencia 6

Figurall-4  [omportamiento de la constante 8 para capas con indices de refraccion n, = 2.33, n;, = 1.66,
n; = 1, que son los indices de refraccion del silicio poroso estudiado en este trabajo para una longitud
de onda de 500 nm. Ndtese que |a constante para ondas TE siempre es mayor a | y siempre es mayor
a la de las ondas tipo TM.

Constantes B en funcién del angulo de incidencia

A T
@ : ,_/
— _'_‘_'__,/
7] S
=Y I T N T s O N R B
T -2 -3 T
0 8 8 8

Angulo de incidencia &

Figurall-5  [omportamiento de la constante 8 para capas con indices de refraccion n, = 2.33 ., n, = 1.66,
n; = 2.1, que tiene un estado permitido en la brecha prohibida, para el angulo descrito en la condician
de igualdad de la ecuacian (60). Y que puede ser logrado con silicio poroso.

Para una onda TE la constante es siempre mayor a 1y siempre creciente por encima de la constante
para la onda TM. Eso implica que un espejo siempre tiene ancho de banda de alta reflectancia
(regidén prohibida) mas ancho para ondas TE en relacidon con ondas TM.

Por otro lado, para las ondas TM existen condiciones para las cuales la funcién xp,, < 1y, por ser
continua, laigualdad a 1 es cumplida en al menos un punto, por lo que, de la inecuacién (60), cumple
laigualdad en ese angulo y el espejo tendra al menos un punto (angulo de incidencia) de transmision
permitida, Figura II-5.
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njng

.2
sin?f; > ————
"T i +nd) (60)
5 nin? (61)
n —————
17 n2 4 n2
atnp

IL.V Relaciones de reciprocidad.

El principio de reversibilidad para ondas tipo p y tipo s es resultado de las condiciones de frontera
de la interfase [10].
Tab = —Tpa (62)

1t (63)
n,cosB, n,ycos(;)

donde el orden de las letras indica la direccidn de incidencia y transmision, 7, es la reflectancia de
una onda propagandose desde el medio a al medio b.

En el capitulo anterior se mostré que la matriz de transferencia relaciona el campo transmitido y
reflejado con el incidente. Si una onda viaja de izquierda a derecha desde un medio a a través de un
sustrato descrito por la matriz de transferencia A, hasta un medio b, entonces, usando la descripcién
de ondas viajeras, cuarto método del capitulo uno:

etkazz +7r e KazZ A - t etkb2Z (64)
tan) _ 4( 1 ) (65)
( 0 ) =4 (Tab
De forma equivalente, para una onda que viaja de derecha a izquierda el sistema estd descrito por:
Tha _ 0 (66)
( 1 ) =4 (tba)
De donde:
" 1 (67)
by = ——
Ay
I Ay (68)
g = ——
Ay
Entonces:
Tap = ~Tpa (69)
det 4 = tba = tab (70)
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Usando la ecuacion (63) del capitulo I:
kzatap = Kzptha (71)

recuperando la relacién de reversibilidad obtenida a partir de las condiciones de continuidad de
campo eléctrico:
tha ) (72)
npcosB, n,cosh,

I1.VI Fase de la reflectancia.

El cambio de fase es muy importante en el comportamiento de los arreglos fotdnicos, pues permite
conocer cuando se pueden alcanzar estados resonantes [9]. Como en el caso de la reflexion total
interna, el cambio de fase de una onda en la region de la brecha no es constante[6]. Para calcular el
cambio de fase en la brecha, considere la forma del valor y vector propios en esta region.
Suponiendo una estructura infinita, el vector propio y el campo incidente estan relacionados por
[11]

( 1+r (73)

)oc t [ _(a)
n(1—7) vector propio = (

donde las constantes en los componentes del vector propio deben ser reales en la regién prohibida.
De esta relacidn la reflectancia:

_inqa—b (74)
inja+b
= |r| =

an
argr = w — 2 arctan (Tl) (75)

En general el argumento de la reflectancia depende de la frecuencia y sera 0 en la frecuencia de
resonancia si la capa mads externa es la de menor indice de refraccidn o T en el caso de que sea la
de mayor indice de refraccién [12]. Esto es importante para entender los procesos de interferencia
en las peliculas delgadas y a su vez el modelo de interferencia que explica la alta transmision en
arreglos asimétricos.

Para la reflectancia fuera de la brecha, considerando el primer método expuesto en el capitulo 1y la
ecuacion (64), que relaciona las ondas segun su direccion de propagacion para ondas planas tipo s,
el campo eléctrico (primer componente) y el campo magnético (segunda componente) estan
relacionados de la forma siguiente [13]:

ikzbteikZbZL - A21 AZZ ikza(eikzazo_re_ikzazo)

( tetkzvZL )_(An A12>< etkzaZo 4 ye~tkzaZo ) (76)

donde el sustrato o medio termina en z;.
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Despejando r y t de (76), se obtiene la expresion para la reflectancia y la transmitancia
respectivamente:

r = e2ikzaZo kzakzpAiz + Azq + i(k,qAz0 — kypAiq) (77)
kzakszlz - A21 + i('kszll + kzaAZZ)
Zlkza (78)

t=e i(kzaZo—KkzpZL)

kiakzpA1z — Azq + i(kzpAgg + kzqAz)

R = |T|2 _ (kzakszlz + A21)2 + (kzaAZZ - kszll)Z (79)
(kzakszlz - A21)2 + (kszll + kzaAZZ)Z

Note que en caso de transmitancia nula, el resultado es congruente con que la reflectancia tiene
norma 1.

. A1 +ikzqA12

_ezikzaz
A11 — ikzqA12

r= (80)

kzaAlz

argr = 2 arctan( ) + 2ik,q 7 (81)

11

IL.VII Arreglos infinitos tipo Bragg.

Con el formalismo desarrollado hasta ahora, podemos explorar los estados permitidos en la brecha
fotdnica. En particular, cuando un arreglo de capas se compone de una sucesion infinita de bicapas,
como la expuesta durante el analisis de las brechas, conocido como espejos tipo Bragg, todos los
resultados asociados a las bicapas expuesto anteriormente son validos. Es frecuente que se busquen
disefios que muestren transmitancia perfecta o al menos alta transmitancia. En ese caso la matriz
total debe ser la identidad.

Eso es posible cuando el argumento de los elementos de la matriz de transferencia es mm. Es decir,
si el nUmero de cambios de fase es par, la estructura serd simplemente la identidad multiplicada por

el cambio de fase y si el nimero es impar serd menos la identidad, A = +1.

. , . . . . s .
En el caso de que las capas tengan un camino Optico a incidencia normal de 2 ° de cumplir la

condicién 2 la matriz formada por N capas con indices de refracciéon n;, (indice alto) y n; (indice

/ (‘%)N 0 \_ (82)

bajo) sera:

Por lo que la reflectancia crece exponencialmente con el nUmero de bicapas:

37



n_b(n_h)zw_l 2

Ng \1ny

2N
0] (ﬂ) +1
ng \ny

(83)

En general, como muestra Born (1970) [6], para toda matriz unimodular, la enésima potencia AV
tendra elementos:

AN — (A115N = SN-1 A125y ) (84)
Az1Sn A225y — Sn-1
donde:
__sin(N¢) (85)
N sin [0)
1 1 (86)
cos¢p = Etraza(A) =3 (A1 +45,)
Que requiere para su demostracién la relaciéon de unicidad y las identidades de recurrencia:
A114z; — A4z =1
2S8ycosp —Sy_1 =Sn41 (87)
Usando la relacidon oy = SN_l, la reflectancia es:
N
vikoz. Q192812 + Ap1 +1qy(Ayy — o) — iq,(A1; — oy) (88)
r = —e za40

q1G2A12 — My1 +1q1(Azz — oy) + iqx(A11 — oy)

Qué es analogo a una bicapa si gy = 0 o al sustrato si gy = 00. Esos casos suceden en las raices del
sin(N¢) o sin((N - 1)(}.’)), es decir el espejo tendrd oscilaciones conforme cambie la longitud de
onda o el angulo de incidencia, pasara de estados altamente reflectivos a estados transparentes.

IL.VIIl Regiones de alta transmitancia.

Reiterando, las regiones de alta transmitancia corresponden a situaciones donde la matriz de
transferencia es la unidad o el cambio de fase de la sefial en el medio equivale a m o 2m. Los
siguientes ejemplos no exploran exhaustivamente las posibilidades que deben cumplirse para que
una sucesion de materiales tenga como matriz de transferencia a la identidad. Solamente se
muestran algunos ejemplos que cumplen con las condiciones de: ser medios no absorbentes, tener
interfases planas, la radiacidn incide en la direccidn normal, el camino dptico es constante en la
frecuencia de resonancia, el medio de incidencia y transmisién es aire, indice de refraccidon
constante y alto contraste, definido como la diferencia entre los indices de refraccién de las capas
que forman el arreglo.
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B 4, =2/4n, d, = 1,/2n,
- dz = /10/4‘?12

Figurall-6  Arreglo en forma de microcavidad, formado por dos arreglos de Bragg conjugados.

ILVIILi El arreglo de una capa o cavidad de Fabry-Perot:

Los arreglos de Fabry-Perot han sido frecuentemente empleados como filtros y sus estados
transparentes estan bien estudiados en la literatura por ejemplo [14].

Para una pelicula sin absorcidn, cuando el medio de incidencia es igual al de transmisién, el camino

s 4T . ior 2 272
Optico es ¢p = Td cos @, lareflectanciar = |rle 2 yF = 4|r|%/(1 — |r|*)*, entonces:

I_t= 1
o 14 Fsin? (@)

(89)

¢,/2 = (0,m), 0 cuando la reflexién es del medio mds denso al menos denso y 7 cuando es del
menos denso al mas denso. En ese caso la transmisién sera perfecta, (I;/1;)=1, sin importar la
reflectancia en la interfase, cuando el argumento de la funcién seno es igual a 0,m,2m, ..., sin
embargo, el minimo dependera de |r|.

Por esa razén un arreglo peridédico de bicapas, o arreglo de Bragg, también serd transparente en
esas condiciones, es decir, si el camino éptico de las dobles capas equivale a un cambio de fase de

T . . age . , .
5 bor capa. En ese caso la matriz de transferencia es + I, positivo si hay un nimero par de periodos

y —I en el caso de haber un nimero impar [15].
ILVIILii Microcavidad (generalizacidn):

La microcavidad es un arreglo como el mostrado en la Figura II-6, que se forma por dos espejos de
Bragg en un orden conjugado. Se define que dos secuencias de multiples capas, formadas por al
menos dos materias, por ejemplo, D; y D,, son conjugadas si: la segunda es la permutacion de la
primera, es decir, si cada capa D, del primer arreglo es sustituida por una capa D,. Asi, el arreglo de
Bragg D1D, DD, tendra como conjugado al arreglo D,D1D,D1.

Cuando el camino 6ptico de todas las capas es d = ﬁ, las matrices de transferencia a incidencia

normal para una onda con longitud de onda A, de cada bicapa son diagonales, y sus valores propios
son reciprocos, como muestra la ecuacién (82). Por lo tanto, a primer orden, el producto es.
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B 4, =2, /4n, de=2o/2n; . da=o/2n
[ d, = Ag/4n, Defecto que reduce T

Figurall-7  Apreglo semisimétrico, compuesto de dos microcavidades completas. En general las microcavidades no
necesitan estar formadas del mismo material, sdlo tener la misma frecuencia de resonancia. La textura
de las capas azules es para resaltar que la condicidn no esté en el indice de refraccidn sino en el camino
dptico.

SEENEY GRS

En la regidn de resonancia, debido a que el producto de matrices es asociativo, sin tomar en cuenta
los efectos en la brecha fotdnica, cualquier estructura de bicapas en las condiciones descritas
forman un arreglo de alta transmitancia. Ese es el caso de los arreglos de bicapas ordenados de
forma conjugada, es decir, cualquier arreglo con simetria de espejo:

A1 Ay A3 AL AL AL AL AL = (91)

donde las matrices primadas son las correspondientes a arreglos conjugados, pues A,A; =1, es
decir, el termino conjugado es aplicado a la celda unitaria. En general, la simetria de espejo no es
necesaria. Basta con que el producto de las matrices de transferencia de los arreglos sea la
identidad, como en los siguientes dos ejemplos, disponibles en la literatura, aunque explicados en
una forma mucho mds complicada que en este analisis.

ILVIILiii Union de arreglos tipo microcavidad y Fabry-Perot en secuencia (Il Estructura
semisimétrica).

Uno de los resultados publicados durante este proyecto de doctorado estd relacionado con
estructuras sin simetrias aparentes. Para mostrar el efecto de una pérdida paulatina de la simetria,
se parte de un arreglo con simetria de espejo y se modifica hasta llegar a una secuencia como la
mostrada en la ecuacién (91), que se puede modificar de forma general a un arreglo no simétricoy
de transmitancia perfecta en 4.

El arreglo sin simetria de espejo mas sencillo es el arreglo semisimétrico o localmente simétrico,
Figura II-7, formado por dos microcavidades con la misma condicidn de camino éptico, una puede o
no ser la conjugada de la otra, aunque las capas tendrdn un orden conjugado local, como lo es el
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arreglo expuesto por Kalozoumis [15], que explora esta propiedad estudiando los cambios de fase,
los cuales requieren del andlisis de fases expuesto anteriormente.

Este arreglo ademas localizard el campo en las regiones de los defectos, a diferencia de la
microcavidad que sélo localiza el campo en una regidén. La localizacién en mas de una regién es una
condicién deseable para efectos relacionados con el acoplamiento fuerte [16].

En general hay otros dngulos y longitudes de onda con transmitancia perfecta. Para encontrarlos
hay que resolver la matriz de transferencia sin considerar la condicion de 4/4 usada en los ejemplos
propuestos. Para un arreglo de bicapas de media longitud de onda, la matriz tendrd transmisién
perfecta al cumplir que el argumento es mm. En ese caso, para encontrar las regiones de alta

. . . Ve . .
transmitancia, se usa la ley de Snell sinf, = \/T_sm 01 y el argumento de las funciones de los
a

elementos de la matriz de transferencia kyn cos 6,d;:

(ko(M)nd;) (1 —sin? ;) = (mm)? (92)

A Y
- dy = Ao/4n, de = Ao/2n, dg = Ag/2n;
- dz = ,;l{])!‘:l‘nz
Figura -8  Arreglo asimétrico, formado por una microcavidad y un espejo de Bragg, donde el camino dptico de cada

capa es del doble del camino de las capas. La diferencia de colores en las capas es para distinguir entre los
distintos arreglos fotanicos.

2 (93)
0, = arcsin a_ (L)
. g \n(Dk()d,

IL.VIIL.iv Estructura Asimétrica.

El arreglo asimétrico propuesto por Zhukovsky [13] también presenta transmitancia perfecta sin
simetria de espejos. El autor explora otra forma de entender la transmitancia perfecta que se
revisard posteriormente, donde lo importante son las ecuaciones de transmitancia de Airy. Por
ahora bastard con entender su disefio asimétrico, compuesto por una microcavidad y un espejo de
Bragg.

La microcavidad estd compuesta por capas de camino optico de ancho d = ﬁ, y el espejo por capas

. . . A . .
de transmitancia perfecta para esa longitud de onda, d = ﬁ La alta transmitancia es resultado de

multiplicar las matrices identidad de las estructuras, la primera asociada a la microcavidad vy la
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. . . L A ~
segunda al filtro de Fabry-Perot resultante de encimar capas de camino dpticode d = o El tamafo

del espejo de Bragg es irrelevante, Unicamente la fase es afectada dependiendo del nimero par o
impar de bicapas.

Tanto el caso semisimétrico como el asimétrico, son la unién de estructuras de alta transmitancia
transmitancia, similares a la serie de la ecuacién (91).

Las estructuras conjugadas van en lados opuestos y la secuencia de estructuras debe garantizar que,
por la propiedad de asociatividad, el producto de las matrices sea la identidad, es decir, la identidad
solo puede ser colocada entre dos estructuras o una al lado de otra.

Siguiendo las observaciones anteriores, se propone una nueva secuencia, no reportada hasta ahora,
la secuencia (94), como una forma mas general para obtener sistemas de transmitancia perfecta en

e A )
- dy, = Ag/4m, d. = Ag/2n, Conjugado de la primera
estructura.
- dz — .;{0[4‘.'12

Figural-9  Arreglo sin simetria alguna. Se trata de una estructura que tiene transmisidn perfecta en la
longitud de onda de resonancia.

la resonancia. La condiciéon suficiente para que la transmitancia sea perfecta es que el producto
asociado de matrices sea un producto de matrices identidad.

A A AV ALAAL =1 (94)

donde A; puede ser cualquier arreglo simétrico, entonces A; = Al-_l.

Las estructuras primadas son el arreglo conjugado, pues en caso contrario, al unir dos estructuras
habra una secuencia habra dos capas con el mismo indice de refraccién, que al unirse formaran un

defecto, ese defecto reducird la transmitancia, como sucede al unir las microcavidades lateralmente
Figura Il-7.

Al insertar arreglos transparentes a la mitad de un arreglo transparente, el resultado es un arreglo
simétrico con un nimero impar de capas, como el estudiado en [15]. Un ejemplo de una estructura
gue cumple con las ecuaciones (94) y las condiciones de matriz diagonal, se muestra en la Figura II-
9. Este arreglo no tiene ni simetria de espejo ni semisimetria.

La alta transmitancia del arreglo de Zhukovsky y de la Figura II-7, que quedd pendiente, se explica
sin emplear el método de la matriz de transferencia, describiendo el comportamiento de los arreglos
a través de las simetrias del campo eléctrico dentro de cada capa.
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El campo eléctrico dentro de una regién de indice de refraccidn constante cumple con condiciones
de simetria y paridad, descrita por la ecuacidn tipo corriente para el campo eléctrico que se cumple
en los arreglos fotdénicos [15].

E(Zﬁ — (Zm+1 + Zm))E,(Z) + E(Z)E'(ZE — (Zm41 + Zm)) = Qm = cte (95)

donde z € (z,,, Z;+1)- Es decir, la “corriente de campo eléctrico” en cada microcavidad o estructura
con simetria es constante.

En Z,, = (Zym + Zns1), la corriente es un medio de la corriente total, y que en general es la
condicidn de simetria antes mencionada. Por esa razén, primero, el campo alcanza un mdximo y un
minimo en cada interfase; segundo, los campos en las interfases son simétricos en relacién con el

punto medio de cada capa, es decir, la intensidad del campo eléctrico para incidencia normal dentro
de la estructura oscila o es constante, por lo que para conocer la envolvente bastarad con conocer el
campo en las interfases y el punto medio y tercero, la definicion de banda de aire y banda de medio,
clasica del campo en arreglos fotonicos, es solamente una representacion pues la definicion citada
frecuentemente, por ejemplo en [8], no es correcta, a diferencia de la solucidn para electrones en

estructuras cristalinas, donde las bandas estan asociadas a la energia promedio del electrén [4].

Siguiendo la descripcién de Kalozoumis, la corriente escalada es definida como:
b, = Qm (96)
E(zm)E (Zm41)
La suma de las corrientes escaladas, intercambiando el signo, es una cantidad global que sélo
depende del campo y su derivada en los extremos.

N
_ . _E'(z) E'(zy) (97)
£2 ) GOt = ey~ G0 e

El campo eléctrico es en general complejo, por lo que en coordenadas polares:

E'(zp) — (- Eo(zy) (98)
Ey(zo) E(zy)

L=ilp'(z0) — (D' (zy)] +

Para evaluar la ecuacion global (98) considere que el campo es continuo en los extremos del arreglo
fotdnico, si T=1 entonces E(z,) = E(zy) y E'(zy) = E'(zy) = 0 y si la frecuencia de la onda
transmitida e incidente es la misma:

L=ilky— (_1)Nk(ZN)] (99)

En el caso de que el medio de incidencia sea el mismo que el medio transmitido, £ = (0,2ik,).
Entonces cualquier arreglo fotdnico que tenga L = (O,Ziko,i(ko + kZN)) tendrd transmision

perfecta.
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IL.VIILv Alta transmitancia sin simetrias perfectas.

Garantizar la transmitancia perfecta en la condicién de resonancia, desde el punto de vista
algebraico, no requiere de una condicion de simetria y, como se mostrard, en general, es posible un
estado permitido aun cuando no existe ninguna.

Un caso reportado y mas general de transmitancia perfecta es la secuencia de arreglos de Fibonacci
conjugado, sin embargo, tiene simetria de largo alcance. Debe tenerse en mente que, en general,
esos arreglos tienen transmitancia perfecta en frecuencias que no se encuentran dentro de la
brecha fotdnica.

1. Arreglos aleatorios.

Partiendo de la ecuacion (82) y la conmutatividad de matrices diagonales: todo arreglo compuesto
por un nimero igual de bicapas nin, y n,n; tendra alta transmitancia. Este arreglo no estd
reportado en la literatura, pero dada la facilidad para mostrar su validez, se describird rapidamente.
Primero la demostracion por induccién matematica.

1) Siel nimero de bicapas es 1, el resultado es una microcavidad de un ciclo.
A AL =nynynang =1

2) Suponiendo la validez para N.

3) Notando que en toda secuencia de bicapas siempre existe al menos una estructura con la
secuencia: nyNyNyNy 0 NN NN

4) Paraelcaso N + 1, al agregar la pareja de bicapas del punto anterior, dado que el producto
de matrices es asociativo, siempre sera posible eliminar al menos una pareja n;n,n,n,; o
(nynqynyn,), lo que reduce al sistema a un grupo de N parejas, demostrando la afirmacién.

Lo anterior significa que para conseguir un arreglo de alta transmitancia en el centro de la brecha
fotdnica basta con ordenar al azar un conjunto de bicapas donde el niUmero de bicapas nyn, y n,n;
sea el mismo.

Un problema interesante es cuando el numero de bicapas nyn, > n,n;, donde en general no
debera haber alta transmitancia, entonces una alternativa es el formalismo de Kalozoumis, ya
citado, pues el sobrante de capas formara un espejo de Bragg que tiene flujo de energia tendiente
a 0, es decir, E(zy) = 0, por lo tanto a partir de la condiciéon de la ecuacion (99):

iko(e*o%o — re~ikoZo) N ik(zy)te k(En)zy (100)
L= eikoZo + re—ikoZo G te—ikzn)zy
sin(kyz, 101
£~ —k, (kozo) (101)
cos(kyzy)
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i - o, .. . L, . . . X
Figurall- 10 ¢ nerposicion determinista de funciones arménicas f(x) = sin(x) + sin (;) Es
aparentemente periddica, sin embargo, no existe un vector tal que. al hacer una traslacian
un nimero entero de veces, se repita la fase.

L = 0 en las raices de la funcién seno, esto si antes del espejo de Bragg hay un cambio de fase de 0
o nkg, que corresponden a las raices de 0 y nm respectivamente.

La desventaja de este formalismo es que la intensidad del campo dentro de un arreglo depende de
toda la estructura, capitulo I. Es decir, es imposible calcular Q en general sin conocer la estructura
completa antes de cualquier calculo, por lo cual hasta este punto es imposible aplicar el método a
partes del arreglo, caso distinto a la propuesta hecha en esta seccion. El arreglo aleatorio es de los
temas que se exploraron durante el doctorado y forma parte de los resultados, que corresponden
al capitulo VI.

En los arreglos cuasi cristalinos o arreglos de Fibonacci, las propiedades de transmisién e intensidad
del campo han sido ampliamente estudiados. Dado que no sélo tienen simetrias de largo alcance o
espectros tipo fractal, sino que tienen una alta densidad en los bordes de las pseudobrechas que en
general son mas faciles de reproducir experimentalmente, se convierten en un arreglo atractivo
para dispositivos fotdnicos.

2. Arreglos de Fibonacci

Un arreglo determinista tiene bien definidas las componentes espectrales, pero esas componentes
no son conmensurables [17, 18], es decir no existe una relacion racional entre los picos de la
transformada de Fourier, como las soluciones arménicas que caracterizan a un arreglo cristalino. Sin
embargo, la amplitud de la sefal tiene un patrédn aparentemente periddico. Una funcién
determinista se muestra en la Figura II- 10.

El arreglo de Fibonacci es un caso particular de arreglo determinista, que se forma de una sucesién
de capas en una secuencia analoga a los nimeros de la serie de Fibonacci: 1,1, 2, 3,5, 8, 13, 21. Una

propiedad importante de estos niumeros es la razdn entre elementos sucesivos, que tiende a un

Fn _ % = 0.618033 ... El nimero dorado estd

numero irracional llamado nimero dorado lim

n—co Fp—1
asociado a las caracteristicas fractales del arreglo, o a los factores de escalabilidad interna y externa
[19].
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Derivada de las transformadas de Fourier de distintos arreglos de multicapas de funcidn dieléctrica
constante, a) Arreglo aleatorio, el espectro es una aproximacidn a ruido aleatorio, la aparente
reqularidad de la funcian es debida a la convolucicn propia de toda sefial finita. b) Arreglo de Bragg, el
espectro es el de una sefial periddica o un conjunto de frecuencias armadnicas. c) Microcavidad, el
espectro muestra una ligera perturbacian al arreglo de Bragg. d) El més interesante de los espectros
el arreglo de Fibonacci, que muestra la existencia de picos bien definidos asociado a los estados

|localizados v a las simetrias de largo alcance.

En el caso del arreglo fotdnico la n-ésima generacién de la secuencia de Fibonacci se forma de la
superposicion de las dos generaciones anteriores S, = [S,,_1S,—2], a las secuencias de capas
iniciales se les llama generacién 0 y generacion 1, y en particular esas estructuras que pueden ser
las capas simples Ay B. Asi, las primeras sucesiones de Fibonacci son:

BABBABABBABBABABBABAB

BAB

BABBA

BABBABAB

BABBABABBABBA
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Ya que no existe periodicidad en el arreglo o simetrias de traslacidn de corto alcance, no existen
estados tipo Bloch, aunque si existen ondas que pueden transmitirse o localizarse, éstas son propias
de las simetrias de largo alcance. Es interesante e ilustrativo comparar el comportamiento de la
transformada de Fourier de los arreglos periédicos o espejos de Bragg y las microcavidades, que
tienen espectros distribuidos armdénicamente, Figura Il- 11.

Una de las propiedades que sobresale de los arreglos cuasi cristalinos es que sus simetrias de largo
alcance (representadas con picos en la transformada de Fourier) aparecen en generaciones
pequeias [19], en comparacion con los picos de los arreglos cristalinos, que idealmente alcanzan su
definicidn cuando la sefial tiende a infinito.

En la Figura II- 11 se muestran los espectros de la derivada de la transformada de Fourier de
muestras aleatoria y cristalinas a), b) y ¢), y la de Fibonacci d). El calculo se hizo tomando en cuenta
capas de 100 nm y la razén entre los indices de las capas es 3:2. Para interpretar la grafica del
espectro, es importante considerar que se trata del resultado de multiples reflexiones, que en
realidad deben representarse por deltas de Fourier multiplicadas por la reflectancia. Mientras mads
grande sea el espesor de las capas, mayor sera la concentracidon de estados permitidos, en otras
palabras, menor sera la distancia entre los picos. Esa es la razén por la que se eligié un espesor
pequeio. Por ultimo, la distancia de muestreo estd asociada al nimero de onda mdaximo y a su vez
a la resolucién, pues el nimero de puntos de los que se compone la funcién &(z) determina la
resolucién en la transformada.

Dado que el arreglo es finito, para interpretar correctamente el espectro, es importante considerar
el efecto de una ventana rectangular, la respuesta final serd la convolucién con la funcién sinc(k)
[20]. Por esa razén puede aparecer una aparente periodicidad en todos los espectros. Ademas, dado
que las regiones de indice constante son comunes a todos los arreglos, el pico de la menor
frecuencia estd presente en todas ellas. Sin embargo, se pueden comparar las respuestas.

La Figura Il- 11 a) muestra el espectro de Fourier de un arreglo aleatorio, como se menciond, la
aparente regularidad del arreglo de ese espectro sigue el perfil de la funcién sinc? (k). Eso se debe
a que la transformada de Fourier de una distribucidn aleatoria es ruido blanco.

La Figura Il- 11 b) y la Figura II- 11 c) muestran los espectros de arreglos cristalinos, idénticos a los
de un cristal unidimensional, es decir, bandas o picos angostos distribuidos armdnicamente. De
nuevo, el efecto de la modulacién por la ventana cuadrada se hace presente. Para que no exista ese
efecto se debe considerar un arreglo infinito. Los picos estan asociados a estados de alta transmision
que ademas en el caso particular de los arreglos estudiados estan asociados a campos localizados.

La Figura II- 11 d), muestra el espectro de un arreglo de Fibonacci, donde se notan al menos dos
caracteristicas importantes: primero, la existencia de una simetria de largo alcance, es decir, que
estdn presente picos bien definidos. Dichos picos, estan asociados a estados localizados que no se
distribuyen arménicamente a lo largo del espacio de Fourier, mas bien siguen una secuencia fractal,
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Figurall-12  |ntensidad de la solucion de la ecuacion de onda en una estructura fotanica de Fibonacci,
compuesta de 2084 capas, de un cuarto de longitud de onda v sin considerar la absorcidn,
Figura de Sergey V. [7]

y segundo, que la dispersién de los picos es mucho mas angosta que los picos en los arreglos
simétricos.

En cuanto a los estados de alta trasmisién del campo, en los arreglos de Fibonacci, no comparten
ninguna de las propiedades antes vistas en relacién a un estado de alta transmitancia en la
frecuencia de resonancia. Sin embargo, a pesar de que los arreglos de Fibonacci no permiten una
solucion de onda envolvente, que no tiene estados de transmisidn perfecta, ni estados de campo
extendido, ni estados de localizacién exponencial, propios de bandas continuas, ni puntos singulares
de transmisidn permitida, si cuentan con estados de alta transmitancia, pero a diferencia de los
arreglos cristalinos, estos estados no forman una banda continua, mas bien son estados aislados, es
decir, justo como los arreglos fractales (arreglos tipo Cantor por ejemplo), forman bandas de
estados aislados o bandas “continuo singulares” (singular continuos band [7]).

Estos estados de alta transmitancia tienen grandes fluctuaciones de campo y son denominadas
estados de localizacidn critica. La Figura II- 12 representa un estado de localizacidn critica para un
arreglo de Fibonacci [7].

Con mas detalle, como consecuencia de la falta de conmensurabilidad del arreglo, el espectro no
cumple con la condicidon de periodicidad de un arreglo cristalino T(w) =T(w + mw) =

T (a) +

0
arreglos de Fibonacci sin embargo cumplen con una condicidn de periodicidad (autosimilaridad)
interna y una externa [21], la interna con un factor de 5.11 y la externa con una generacion 6.

mc8nn A . . s
—), donde m es un numero enteroy d = ﬁ es la condiciédn de camino éptico. Los

LAY (102)
Ty (cuo + S) ~ Ty(wy + w)

W
Ty (wo + ?) ~ Ty(wg + w) (103)
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Figurall- 13 Aytosimilaridad aparente de estructuras de Fibonacci generacion 10, recordando que mientras mayor sea
la generacian mayor serd la autosimilaridad aparente. Las figuras a)-c) muestran la parte central del
espectro a diferentes escalas con factores de 8.1l [22].

donde S es el factor de escala interno, N y M son las generaciones de Fibonacci que cumplen con la
condicién de N = 6m + M, la autosimilaridad se muestra en la Figura Il- 13.

Los estados de localizacién critica a bajas generaciones, la autosimilaridad y los estados aislados,
han Ilamado la atencién por sus posibles aplicaciones dpticas. Como consecuencia se han hecho
estudios tratando de encontrar arreglos basados en la secuencia de Fibonacci que tengan
comportamientos comunes con los arreglos cristalinos, por ejemplo, considerando la generacién de
estados de alta transmitancia en el centro de las brechas propios de la simetria de espejo. Como se
discutié en la seccidn anterior, una forma de generar un estado de alta transmisién o transmisién
casi perfecta en una distribucién autosimilar, es ocupar la simetria de espejo en el arreglo de
Fibonacci [23]. En esos estados, de forma similar a los arreglos cristalinos, hay un cambio en la
magnitud del coeficiente de reflexidn y un incremento en la densidad de estados, o lo que es
equivalente, una reduccién en la velocidad de propagacion.

En general los cambios de reflectancia (picos en la transmitancia) corresponden a regiones de alta
densidad de estados. Por esa razdn se han estudiado los efectos de los ejes de las Pseudobrechas
de arreglos de Fibonacci[24, 25], Dal Negro, por ejemplo, reporta el batimiento de pulsos de perfil
Gaussiano de luz laser al reflejarse normalmente en un arreglo de Fibonacci en el borde de la
pseudobrecha. En ese caso, las variaciones de la reflectancia estan asociadas a un retardo
diferenciado para cada longitud de onda. El experimento muestra un gran ajuste entre los espectros
calculados tedricamente y los observados, Figura II- 14.

El método para obtener la respuesta esperada es considerar que el espectro de Fourier de la luz
reflejada serd el producto del perfil del pulso con la transformada de Fourier de la reflectancia. Para
interpretar fisicamente la observacidn debe recordarse que, en los ejes de las pseudobrechas de los
arreglos de Fibonacci, la densidad de estados aumenta y que, de cumplirse, como en los arreglos
cristalinos, que la densidad de estados esta asociada al inverso de la velocidad de grupo, cada
longitud de onda tendra un retardo diferente.
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Figura II- 14 Ratimiento de la intensidad de la luz al reflejarse en los ejes de la pseudobrecha de un
arreglo de Fibonacci de generacian 12 [24]

3. Arreglos de Fibonacci conjugado

El tema que origino este estudio fueron los efectos inducidos en los bordes de las pseudobrechas
de los arreglos de Fibonacci conjugados, por esa razdn una introduccién a las propiedades de dichos
arreglos es obligatoria.

Los arreglos de Fibonacci en secuencia conjugada son formados de la unién de dos arreglos de
Fibonacci, donde uno es el conjugado del otro, es decir son idénticos excepto en que las capas B de
uno de ellos son sustituidas por capas A y viceversa. El conjugando de las primeras series de
Fibonacci, mostradas en la seccidén anterior son:

So B

S1 A

S2 AB

S3 ABA

Sq ABAAB

Ss ABAABABA

Se ABAABABAABAAB

Sy ABAABABAABAABABAABABA
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En ese sentido las primeras secuencias de Fibonacci conjugado son:

So AlB

S1 BIA

S BA|AB

Ss BAB|ABA

Sq BABBA|ABAAB

Ss BABBABAB | ABAABABA

Se BABBABABBABBA | ABAABABAABAAB

S BABBABABBABBABABBABAB | ABAABABAABAABABAABABA

Como se ha mencionado, estos arreglos tienen estados de transmision perfecta. Entender la razén
por la cual se forman esos estados transparentes ha propiciado que aparezcan multiples
explicaciones, como la sugerencia de simetrias locales o la existencia de semisimetrias, como las
estudiadas en la seccién anterior.

Note que la generaciéon 5 cumple la condicidn de arreglos aleatorios, explicando a su vez la alta
transmisidén en las pseudobrechas para los arreglos de generacién 2 + 3N, para cualquier numero
entero N.

Por otra parte, la explicacidon de simetria local propone que, al eliminar la Ultima bicapa de los
arreglos conjugados, queda una sucesién con simetria de espejo. Basta con mostrarlo para las
generaciones 3,4, 6y 7, para el resto de generaciones deberd cumplirse gracias a la autosimilaridad
externa para los arreglos de Fibonacci, que se conserva en los arreglos de Fibonacci conjugado.

3 BABABA

4 BABBAABAAB

6 BABBABABBABBAABAABABAABAAB

7 BABBABABBABBABABBABABABAABABAABAABABAABABA

Eso implicaria que para todo arreglo de Fibonacci que cumple con la simetria local, hay al menos un
estado de alta transmitancia atenuado por la brecha, ademds de los estados no atenuados para el
resto de generaciones.

En realidad, para Fibonacci conjugado, existen estados transparentes fuera de las pseudobrechas.

Partiendo de las ecuaciones (67) y (69) del capitulo I, en condiciones de incidencia normal a la
superficie:
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4 104
T=—— (104)
|M;|” + 2

2
donde |Mj| es la suma de los cuadrados de los cuatro elementos de la matriz de transferencia.

La ecuacion corresponde a los espejos de Bragg, si el camino éptico de las capas es constante e igual
a un medio de la longitud de onda, en ese caso la transmitancia sera perfecta.

La constante de movimiento es:

I = xj2+1 + xj2 + sz_1 — 2xj41x%j_1 — 1 (105)

donde x; = %traza(Mj), de forma explicita.

nycosf, ngcos 9,;) (106)

1
=5 sin? 5, 5in 8 -
4sm 4 S 08 ngcosfy mnycosfy

es nula en la condicion de transmisidn perfecta y maxima cuando el camino es de un cuarto de la
longitud de onda. Con lo anterior y debido a que la matriz de transferencia es unimodal, la matriz
de transferencia de cualquier arreglo de Fibonacci conjugado sera el producto de matrices T, y

Ta|B-B-B|A:

T = (cos(konAdA cos6,) —sin(kynyd, cos BA)> (107)
AB) ™ \sin(kgnady cos 0,)  cos(kgnyd, cos 0,)

cos 6y —usin 8,;) (108)

= (L
AIB=B-BIA = \y~15ind;  cosép

donde u = ny cos by /ngcosbyy g = kogngdg cos O5.

Suponiendo la unimodalidad, la transmitancia depende de la traza y la antitraza:
4 (109)

T =
(My1 — Mp3)? + (My; + Myq)?
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Figural-15  Estructuras de Fibonacci conjugadas con transmisian perfecta, en un medio de aire-aire. Para las generaciones
Gs Y Gg al menos una frecuencia de transmision perfecta sucederd en el centro de la psedudobrecha, lineas roja
verde respectivamente. Y para la generacion G, linea azul, la transmisian serd imperfecta en el centro de
resonancia.

De tal forma que la transmisién perfecta sucedera cuando la traza del producto de las matrices sea
+2, es decir la matriz de transferencia es la identidad o la matriz de la secuencia de Fibonacci es la
inversa de la conjugada. La Figura /I-15 muestra que esta condicidén no sucede necesariamente en
el centro de la brecha del espejo de Bragg que se formaria usando las capas de un cuarto de camino
optico.

En general, la estructura cumple la condicién de que la matriz sea la identidad para condiciones
fuera de la condicién de resonancia, mostrando que la transmitancia perfecta no estd condicionada
a una simetria de espejo [26]. Ademas de que los picos de alta transmitancia entre los arreglos de
espejo y conjugado no coinciden, a pesar de que la estructura fractal y la constante de
autosimilaridad siguen preservandose en ambos.

En el caso particular de generaciones 2 4+ 3N, se observa que la estructura de Fibonacci tiene un
total de capas N = N;_; + N;, por lo que los niumeros, par o impar, de capas son ciclicos. Si la
generacion 0 es Ay la generacidn 1 es B, entonces toda generacion 3N y 3N + 1 tendran un nimero
impar de capas y las generaciones 2+3N tendran un nimero par de capas. Dado que la unién entre
una estructura y su estructura conjugada forma parejas completas, la unién cumplird con las
condiciones de un arreglo aleatorio para tener alta transmitancia, es decir se formara de bicapas
AA, BB, AB y BA, con un numero idéntico de capas AB y BA.

La secuencia Fibonacci conjugado para una generacion impar cumplird con tener un nimero de

bicapas AB o BA extra, dependiendo de si la generacién de Fibonacci, que es impar, termina en una
capa A o B respectivamente. Es decir, todos los arreglos de Fibonacci con generacion 3N tendran
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una capa G, (generacién 0) de sobra, las de generacion 1 4+ 3N tendrdn una capa G; de sobray las
estructuras que tengan generacién 2 + 3N no tendran ninguna capa suelta de sobra.

El siguiente ejemplo, para las generaciones 4= (3*1+1), 5= (3*1+2), 6= (3*2) y 8= (3*2+2) se resaltan
las bicapas para hacer mads rapido el andlisis visual.

Sq ABAAB
Ss ABAABABA
Se ABAABABAABAAB

Sg ABAABABAABAABABAABABAABAABABAABAAB

Por lo tanto, todos los arreglos conjugados que tengan una generacién 2+ 3N tendrdn
transmitancia perfecta en la regidn de resonancia, pues se cumple la condicidén de transmisién
perfecta para elementos en la brecha de arreglos aleatorios . Para verificarlo bastara con observar
su validez en dos casos arbitrarios, generacién 5 y 8 por ejemplo, y debido a la autosimilaridad
externa del conjunto la conclusion es cierta, aunque también es verificada con las condiciones de
arreglo aleatorio, descritas en la seccién anterior.

Ahora bien, para encontrar los estados de transmitancia perfecta fuera de la resonancia deberd
cumplirse la condicién de que la matriz de transferencia sea la unidad, asi tendrdn que calcularse
explicitamente la matriz de transferencia para las primeras 6 generaciones, posteriormente bastara
con utilizar las propiedades de autosimilaridad, tal como se expone en el ya referido trabajo de Rocio
Nava [26].

ILIX Atenuacion del campo eléctrico en una estructura periddica.
Para calcular la atenuaciéon del campo dentro de las estructuras periddicas, basta con ocupar la

ecuacién vista en el capitulo I, para la constante de decaimiento de una estructura en la regién
prohibida:

imA=In <(T11 +Tp) \/Z(Tll +Ty,)% — 4) (110)

La traza de un espejo de Bragg es simplemente trA = (T)Sy(qd) — 2Sy_-,1(qd) , donde T es la traza
de la matriz de la bicapa y qd es el camino en el espacio fase, ecuacion (50). De esa forma la
constante de decaimiento para la bicapa.
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2 cos?(aw) — sin?(aw) (% + %) + \](2 cos?(aw) — sin?(aw) (% + %)) -4 (111)
1 2 1 2 111

2

La constante de decaimiento en la regiéon prohibida alcanza un mdaximo en la condicién de
resonancia. Y las funciones Sy tienden exponencialmente a 0, del mismo modo que lo hace la
transmitancia.

, _ [sinh(N Im 2) 2 (112)
N7 sinh(Im A)

I1.X Efectos del nimero de capas.

Cuando el indice de refraccién de las capas es complejo: n, = n,, + ik, y np = n,p + ik, la
condicién de transmisidn, la reflectancia y la traza del sistema son complejos, ecuaciones (85), (86)
y (87). En ese caso, tanto la reflectancia como la transmitancia alcanzan un maximo, por lo que
llegara un punto en el cual, al agregar bicapas a un espejo de Bragg, no hay un incremento en la
magnitud. Para estimar el nimero de bicapas en que sucedera esto, basta con observar cuando la
forma compleja deja de influir en la funcién g,

0, = cos ¢ —sin¢ cot Nop (113)
Sip = ¢, + i¢;, entonces [27]

cosN¢, coshNg; —isin N¢,- sinh N¢p (114)
sinN¢, coshN¢; + i cos N¢, sinh N

cotN¢ =

cosNg, (14 e 2N%) — isinN¢, (1 — e"2NP1)
sinN¢, (1 + e 2N%i) + i cos N, (1 — e~2N®:)

cotN¢p = (115)
cotNg = —i + 0(e 2N%1) (116)

Por lo que la influencia de la absorcion en la funciéon a,, decae exponencialmente con el nimero de
capas, lo mismo sucedera con la reflectancia.

o, = e " + 0(e2Nr) (117)

Eso implica que la influencia de la parte imaginaria del indice de refraccidn en la reflectancia de los
espejos de Bragg se reduce exponencialmente, que no implica que el material no absorba, sino que,
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superado ese numero de capas, los estados de transmision perfecta (o alta transmitancia, en
dependencia con las condiciones de frontera) ya no conservaran esa propiedad. La reflectancia
maxima [12], menor a 1, a la que tendera la reflectancia al incrementar el nimero de capas en la
longitud de onda de resonancia es:

20n,(k, + k
R(A) =1— % + O0(k2, koky, k2)

ra — Nyp

(118)

11.XI Densidad de estados.

Los cambios en la vida media de la emision de fuentes luminiscentes y el acoplamiento fuerte de los
polaritones de particulas luminiscentes con los modos asociados a un arreglo foténico dependen
directamente de las probabilidades de transicion, en otras palabras, dependen de las densidades de
estados [16]. En general los fendmenos derivados de la interaccidn luz-materia estdn relacionados
con la densidad de estados, por ejemplo ver la referencia [28] y sus referencias.

El estudio de la densidad de estados es un tema interesante, ya que frecuentemente estd ligado al
origen de los efectos observables inducidos por arreglos fotdnicos. Para estudiar la densidad de
estados en una estructura, se la puede considerar como una inhomogeneidad en el espacio, ver S.
V. Shukovsky [29] y sus referencias.

Un sistema espacialmente finito (un resonador cerrado o de paredes infinitas) tiene eigenvalores o
niveles de energia permitidos discretos. Al incrementar la energia, la diferencia de energias entre
estados sucesivos disminuye continuamente, hasta formar una distribucién densa de estados. Asi,
la densidad de estados puede interpretarse como el nimero de estados discretos permitidos por
unidad de energia (recordando que los arreglos de Fibonacci tienen bandas singulares que cumplen
con esta condicion). En una inhomogeneidad finita en un espacio infinito la densidad de estados
pasa a ser una funcién continua p( w).

El cambio de la densidad de estados, respecto al vacio AN (E), es proporcional a la derivada del
cambio de fase acumulado por el paquete de ondas durante la transmision por la inhomogeneidad,

es decir:
_1yde (119)
AN(E) = T (dE)

En el caso unidimensional, el cambio de la densidad de estados esta descrito por la derivada de la
fase de la transmision:

AN (o) = %d&pd; o) (120)

La densidad de estados debe cumplir restricciones de Barnett y Loudon [30], es decir, la integral de
la densidad de estados entre frecuencias alta transmisién (condicién de resonancia A1/2) es
constante. Por otro lado, si se remueve la inhomogeneidad AN (w) = 0, lo anterior implica que la
integral en todas las frecuencias del espectro, del cambio de densidad de estados, siempre es nulo
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f AN (w)dw =0 (121)
0

En ausencia de cualquier inhomogeneidad, la ecuacion para p(w) debera ser la densidad en el vacio,
es decir, 1/c. Dado que la densidad de estados es inversamente proporcional a la velocidad de grupo

[13] p(w) = 6E/Gw, donde k es el vector de cambio de fase, si el tamafio del arreglo fotdnico es

D, entonces el cambio de fase de la onda viajando en el vacio esa distancia sera wD/c, por lo que si

se define:

p(w) =222 (122)
dwD

se cumple con las condiciones impuestas, de esa forma la densidad de estados serd calculada en

funcién de la parte imaginaria y real del coeficiente de transmisién T(w) pues

¢ = tan(I(T)/R(T)):

dﬂ(T(w)) ctR(T(w)) (123)

— 7 R(T(@)) = I(T(w)) —g—=
DIT(w)|?

p(w) =

La validez de la ecuacién (123) se limita a arreglos unidimensionales en los que se puede despreciar
la absorciéon. Ademds, se sigue cumpliendo con la condicién observada en la literatura, la
transmitancia |T(w)|? x p(w), es decir que comparten picos [31], sin embargo, los picos de la
transmitancia tienen un valor maximo de 1 y los de la densidad de estados estan limitados
Unicamente por la ecuacion (121), es decir, mientras mas anchas sean las regiones prohibidas,
mayor serd la densidad de estados acumulada en una regién espectral.

Ademas, mientras mayor sea la transmitancia alrededor de la frecuencia de resonancia y mas
angosta sea la regién permitida, mayor serd el valor de la densidad de estados. Cualitativamente
mientras mas les cueste entrar a las ondas con energia en los bordes de las bandas en la estructura,
mayor serd la densidad de estados y la amplitud de campo resonante en la regiéon de alta
transmisidn. Eastham muestra que el perfil del campo depende de la forma de atenuacion del
campo dentro de los espejos de Bragg, mas que de la posicidn de la resonancia [11] .

Para elegir la estructura que usaremos en las pruebas experimentales, se hara el ajuste de la regién
disponible con mayor densidad de estados que sea posible reproducir. Para ilustrarlo se muestran
las densidades de estado de las estructuras de Fibonacci conjugado junto con la reflectancia en
funcién de la longitud de onda, Figura II-16.

57



Densidad de estados Densidad de estados

= o
8
<
N
~ ~ -
3 3 °
e N %
[N =%
o (= s
>o = [ .
| 680 ‘ 720 760
3 = i \ \ /
LI =
© ©
| Y.
c f=4
g s
8 8 I\ /
ke o - /
a : D /
o o
o ° -
400 600 800 1000 1200 400 600 800 1000 1200
o/ oy o/ oy

Densidad de estados Densidad de estados

Figura l-16  Reflectancias y densidades de estados presentes en las regiones de alta transmitancia, para
materiales sin absorcion. La intensidad del campo localizado tiene que ver con la caida de
reflectancia, mientras mayores sean las regiones prohibidas y exista una alta transmitancia
mayor serd la densidad de estados [I1]. a) generacian B, b) Generacian 7. La linea roja indica
la posician del maximo de densidad de estados en el borde de |a brecha.

1I1.XIl Factor de Purcell.

La emisidn espontanea de luz depende tanto de las propiedades intrinsecas de los atomos,
moléculas, particulas, nanocristales, etc., como de las condiciones del medio en que estén
localizados fisicamente, es decir, del entorno fisicoquimico.

En una cavidad dptica, la probabilidad de emisidn y el tiempo de vida media a una frecuencia
determinada, es proporcional a la densidad de estados, obedeciendo la prediccidn de Purcell [32].
La emisiéon espontanea de un fotdn tiene una energia definida por el cambio de energia de las
funciones de onda de los electrones en los estados inicial y final. Conocer dicha solucién no implica
describir por completo la probabilidad de transicion, pues no hay nada en ella que obligue al sistema
a cambiar espontaneamente. El origen de la emisidon requiere del estudio de la electrodindmica
cudntica, en 1930 Weisskopf y Wigner describieron exitosamente ese fendmeno, ellos demostraron
que la tasa de emision espontanea en el vacio es:

W5 Hiz (124)

07 3reyhc3

donde hw es la diferencia de energia entre el estado inicial y final y p;, es el elemento de la matriz
dipolar entre esos estados.

Esatasaes elinverso al tiempo de vida media, sin embargo, repetir los calculos de Weisskopf-Wigner
para emisores que no estan en el vacio resulta en una tasa distinta [33].

2mp2,E8 (125)
Iy = h—ip(wo)
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donde E, es el campo eléctrico generado por un sélo fotén en la posicion del emisor y p(wg) es el
nimero de modos electromagnéticos, por unidad de frecuencia y por unidad de volumen,
disponibles para que haya emisién (tomando en cuenta la orientacion de la transiciéon dipolar
relativa a los modos de polarizacién). Es decir, la emisidén es proporcional al campo eléctrico que
produce el mismo emisor en su propia localizacién.

En 1946 Purcell propuso que la emisién de un dtomo es modificada en una cavidad. La razén entre
las tasas de emisidn en la cavidad y el vacio es el factor de Purcell. Si la frecuencia de resonancia de
una microcavidad es la frecuencia de mdaxima emision (frecuencia de energia de transicion) del
emisor, localizado en la regién de maxima amplitud de campo, con polarizacién paralela al plano
transversal de la cavidad y si el ancho de banda de emisién es menor al ancho de banda de estados
permitidos de la microcavidad, el factor de Purcell es:

=F_g= 3073 (126)
PT,  4m?y,

donde A es la longitud de onda asociada con la transicién, Q es el factor de calidad de la cavidad y
Vy es su volumen. Esto implica que, para incrementar la tasa de emisidn, es necesario confinar el
campo en estructuras lo mds pequeiias posibles que retengan la luz por un largo periodo
(recordando que la densidad de estados es proporcional a la velocidad de grupo solamente en
arreglos con simetria de corto alcance o estados permitidos tipo Bloch [29]).

Una alternativa son los arreglos fotdnicos, que en nuestro caso tienen dimensiones por encima del

3
limite de difraccidon, aproximadamente 0.1 (%) [33], donde 4, es la longitud de onda del vacioy n

el indice de refraccion del defecto de la microcavidad (tomando en cuenta a los emisores).

Este factor es la reduccion del tiempo en la vida media y siempre es mayor a 1. Debe tomarse en
cuenta que, ademas de los cambios inducidos por la densidad de estados, hay otros cambios a tomar
en cuenta, como son: procesos de extincién asociados tanto a cambios producidos por la interaccion
de estados excitados con la superficie, el atrapamiento de cargas ( I'S)* ), cambios en la tasa de
decaimiento en presencia de la estructura, pero sin tomar en cuenta la interaccién con ésta, es decir
la distribucidn de los emisores y la presencia dieléctrica, pero ignorando procesos de acoplamientos
dipolares (I3) y procesos no radiativos presentes en la ausencia de la cavidad (I[;¥7), entre otros, en
ese caso [y = I[g + TE™ + T

Cuando la eficiencia de radiacidén es pequefia en comparacién con los efectos propios del emisor
para disipar energia, la eficacia maxima puede aumentarse o reducirse:
__To (127)
TR

Cuando las particulas tienen eficiencias cercanas al 100%, como es el caso de los puntos cuanticos,
la eficiencia sélo puede aumentarse.

En microcavidades los tiempos de vida media han sido aumentados por factores pequefios, donde
el factor de Purcell es del orden de 1.4 [33] o en factores un poco mayores tratandose de estructuras
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porosas [34]. En un cristal foténico en dos dimensiones también hay muchos ejemplos con un factor
de Purcell hasta de 8 [35].

Sin embargo, debe tenerse cuidado al analizar los datos experimentales, si lo Unico comparado es
la intensidad y la distribuciéon espectral de la luz emitida, el incremento resultante no
necesariamente se deberad al factor de Purcell, pues el campo de la sefial que excita estd localizado
en la regidn espacial donde estan los emisores (puntos cuanticos), originando un incremento en la
absorcién y por lo tanto un incremento en la emisidn.

Es posible sobrellevar este problema midiendo la respuesta en un sistema saturado, en ese caso los
cambios en la luminiscencia seran independientes de la intensidad de la sefial incidente [34]. Sin
embargo, existe el riesgo de que los puntos cudnticos sean dafiados o lo que es mds probable en
nuestro caso, que la estructura de PSi se degrade.

Otra alternativa es medir el espectro de emision, efecto relacionado con cambios en la densidad de
estados, la desintonizacién (detuning) de la sefial original del emisor, donde el maximo de emisidn
cambia dentro de la regidn con estados permitidos en las estructuras. Sin embargo, este efecto
también estd relacionado con la distribucién de los emisores, por esa razén la forma mads confiable
de observar un efecto debido al factor de Purcell es la caracterizacion de los tiempos de relajacion
del sistema.
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Capitulo Ill.

Puntos cuanticos
Resumen

La tecnologia de los puntos cudnticos los ha colocado en un lugar preferente como emisores de luz,
debido a la alta eficiencia de emisidn y a la capacidad para modificar el espectro de emisidn a partir
del control del tamafio del cristal. Esas caracteristicas los convierten en un medio altamente
atractivo para activar estructuras de silicio poroso, siempre que el tamafio de poro sea lo
suficientemente grande para contenerlos [1]. En este capitulo se hace una introduccién al modelo
de emision de los puntos cuanticos.

La revisidn parte de la descripcion de la radiacidn de cuerpo negro como un proceso de emisién
térmica asociado naturalmente a las densidades de estados, seguido por los coeficientes de Einstein,
para visualizar como se describe el proceso de emisién espontanea a partir de la condicidon de
emision térmica. Por Ultimo, se revisa el proceso de emisidon de puntos cuanticos esféricos, a partir
de sus estados ligados, relacionando la dimensidn del punto cudntico con las transiciones permitidas
y las caracteristicas de emision.
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lll.]1 Emision de cuerpo negro.

Se define un cuerpo negro como un objeto que absorbe toda la radiacién que incide en su superficie.
Directamente de la definicidon se deduce que, en equilibrio térmico, un cuerpo negro no solo debe
absorber, si no que emite la radiacion de forma perfecta, eso quiere decir que emite la misma
cantidad de energia que absorbe. La distribucién espectral de la emisidn depende Unicamente de la
temperatura, y la intensidad emitida por intervalo de frecuencias dv es:

_ 8mhv? (1)

b= hv
o (ekT - 1)

donde k es la constante de Boltzmann, h es la constante de Planck, T es la temperaturay c, es la
velocidad de la luz en el vacio [2] .

La ecuacidn (1) sigue siendo valida si el indice de refraccidn del medio cambia poco con respecto al
vacio, n = 1. En caso contrario, dado que la longitud de onda se ve modificada por el indice de
refraccion A = A, /n, la emisién por longitud de onda pasa a ser:

8mhc? 8mn?hciv3 (2)
— < dA = — dv
A5 (em — 1) 5 (eﬁ — 1)

donde c es la velocidad de la luz en el medio.

eld/l =

La ecuacidn 2 se puede explicar intuitivamente si se considera que la densidad de energia de
radiacion esta en funcion de la intensidad, es decir, en un volumen en equilibrio térmico dE =
u,(Q)dAcdtdQdv, donde u,, () es la densidad de energia por unidad de angulo solido d{), dAcdt
es el volumen de un cilindro con seccién transversal dA que atraviesa un rayo de luz y dE =
1,(Q)dAdtdQdv. Por lo que u, () = 1,(Q)/c [3].

Cuando Planck dedujo esta ecuacién empled como modelo de transicidn a la densidad de estados.
Esta funcién generalmente se asocia a los modos permitidos en un volumen rectangular con

frontera de reflectancia 1. La solucién para los modos dentro de la caja cumple la condicién para el

' nt . mri .
vector de onda: k =i+ —]

x y
dispersion es w? = c?(kg + k3 + k7).

I &~ . . ..
+L—k, esto implica que, para una onda plana, la funcién de
z

En el espacio k, los modos permitidos se representan como un punto con coordenadas enterasy la
magnitud del vector de onda es proporcional a la magnitud del vector de posicidn en ese espacio.
Asi el nimero de vectores de onda, con la misma polarizacién lineal, en una regién r ar 4+ dr es
equivalente a dos octavos del volumen del espacio k asociado
dN(k) = nrdr
T

T 2mv
Dado que k = — = —_entonces
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L3 1% 8mv2V (3)
dN (k) = szdk = szdk = dv

c3

La densidad de estados, modos, etc., para diferentes grados de libertad, en funcién de una variable
cualquiera, se calcula por el producto de la funcién D(k), definida a modo, con el diferencial del
vector de onda respecto a la variable requerida.

D(k) = 2 D, = = DY) = = “
(W= D= 1) =~

dk dk dk dk
P@=DW g, DB=DWFE D=DWg, DdW=dlz O

En equilibrio térmico la energia por unidad de volumen serd el nimero de estados multiplicado por
la energia de esos estados, y su diferencial sera la densidad de estados por energia promedio:

8mv? (6)

du = dNW)E = Edv.

c3

.. ., = hv . . . .
De la distribucién de Boltzman se deduce que E = SRVkT—] [4], es decir, la emisidon de un foton estd

asociada a la densidad de estados disponibles y a la probabilidad de que haya una particula con la
energia de ese fotdn en el cuerpo negro.

I1L.1l Coeficientes de Einstein.

Cuando un conjunto de atomos o moléculas estan en presencia de un campo de radiacién, que
puede excitar sus estados base, el decaimiento espontaneo se describe a partir de las probabilidades
de emisidn y absorcién macroscépicas, o los tres coeficientes de Einstein, que no describen el
comportamiento de un solo 4tomo, sino del conjunto.

El primer coeficiente, o coeficiente de emisién espontanea entre dos niveles de energia E, y E;:
Ay, estd asociado al proceso de emisidn en una direccion arbitraria, o al tiempo de vida media del
proceso de emision:

T =1In(2) /45, (7)

El coeficiente de emisidn, j,, se obtiene de multiplicar el coeficiente A,; por la densidad de
particulas en el nivel superior n,, por la energia emitida y dividir entre todos los dngulos disponibles
de emisidn, entonces, sin tomar en cuenta el perfil:

_ nyAzq (8)
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El segundo coeficiente, coeficiente B;,, estd asociado con la absorcion. En general, la absorcidon
depende de la intensidad o nimero de fotones que pueden excitar al atomo, y la poblacién en los
niveles de energia. Por lo que:

ny, = —ny = nl(v,Q)By, (9)

donde 711, es el cambio de poblacién en el segundo nivel, y suponiendo que solo hay intercambio de
electrones entre el nivel 1y 2, sera el inverso del cambio en el nivel 1.

El tercer coeficiente, B,4, es un coeficiente que balancea las ecuaciones o coeficiente de emision
estimulada. B,; estd asociado a la emisidn de un fotdn estimulada por la presencia de un fotén. El
cambio de particulas en el estado superior sera proporcional a la intensidad y al coeficiente B,;.

ny = —Ny = nyByI1(v, Q) (10)

En equilibrio térmico el nimero de fotones emitidos y absorbidos debe ser el mismo, por lo tanto:

nyAz1 = Ny By —npBy1)I(v) (11)

Dado que la ocupacién de niveles energéticos disponibles en el cuerpo negro sigue la distribucién
de Boltzman:

™M _ 9t nv/kr (12)
ny 92

donde g4 y g, se refieren a los pesos estadisticos de los niveles, la radiacion, o el campo de emision,
esta dada por la ecuacién de Planck.

1) = dN(v)hv (13)
ehv/kT _ 1
Por lo tanto:
1) = Ay _ dN(v)hv (14)
(Br_Ba)p, ™71
n, By

La igualdad se cumple si:
91B12 = 92B31

A21 = thN(V)BZl (15)

Es decir que conocer uno de los coeficientes basta para conocer al resto. La emisién estd modelada
no sélo por la ocupacion de estados, sino ademas, por la cantidad de estados disponibles para emitir,
si dN(v) =0, como suceden en las brechas fotdnicas, A,; = 0. Note que para estructuras
soportadas no existe una brecha foténica perfecta, como se discutié en la seccién de efectos de
numero de capas del capitulo II.
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1.1l Ensanchamiento de las lineas de emisidon.

Cuando un conjunto grande de atomos o moléculas decae espontdneamente, emite en un ancho de
banda o linea de perfil ¢p(v). Esa linea es modificada por diversos fendmenos térmicos. Los mas
comunes no estan relacionados a la densidad de estados.

La funcién del perfil de emisidén cumple con la restriccién de:

foocb(V)dv = ¢p(vy)Av =1 (16)

Lo que implica que mientras mayor sea el ancho de altura media de emisidn Av, menor sera la altura
de la intensidad maxima ¢ (v,):

Simultdneamente la emisidn cumple con el principio de incertidumbre de Heisenberg para el tiempo
de vida media 7, y la energia AE":
ATAE = h. (17)

Muchos fendmenos pueden afectar la emisidn mas alld de la densidad de estados. Por ejemplo, el
acoplamiento débil, la temperatura de los emisores, la poblacién de dtomos en diferentes estados
de excitacion, etc. En el caso de la influencia de los estados de ocupacién térmicos, el perfil
originalmente gaussiano, seguira una distribucién Lonrentziana con ancho Av = (2r7)™! [5],:

_ 2 1 (18)
P0) = AV (1 +4(v — VO)Z/AVZ)

Este ancho es el limite posible, o ensanchamiento natural, para una sola medicién o para mediciones
independientes, y no puede ser superado por la emisién espontanea, es decir, al reducir el ancho
de la emisidn, necesariamente se tiene que incrementar la vida media por encima del valor definido
por (49).

La segunda razon mas frecuente de ensanchamiento térmico del perfil, es generada por el efecto
Doppler, resultado del movimiento térmico de los emisores.

Sise supone que la velocidad de los emisores respecto al detector es v, el corrimiento de frecuencia
s .. V.
en el limite no relativista es |Av| = —?rvo, note que se usa el valor absoluto y la norma de la

velocidad, pues son los corrimientos mdaximos. Si los emisores siguen una distribucién de
velocidades Maxwelliana el perfil serd gaussiano:

4In2 i e—4In 2(v—v4)2 /A2 (19)

Av

p(v) =
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El ensanchamiento térmico sera:

Ay = 8In2 ka (ﬁ) (20)

m c

donde T}, es la temperatura cinética [5]. Estos son los dos limites impuestos por la emisién térmica
a temperatura constante, de donde se deduce que las primeras condiciones para reducir el ancho
de emisién son: reducir la velocidad promedio de los emisores, cambiando el medio en que estan
inmersos o modificando la funcion de densidad de estados. Ademas, establece una relacién minima
entre la dispersién de la emision y el tiempo de vida media.

llL.IV Pozo de Potencial finito.
Mas adelante se mostrard que un punto cuantico puede ser considerado como un pozo de potencial
finito, siempre que se esté resolviendo la ecuacién de onda de la envolvente de los electrones, por

esa razon se hace un resumen de las caracteristicas basicas del potencial rectangular finito.

En una dimension un pozo de potencial finito estd definido por la funcién:

_(V, Ix|>a (21)
V) = {0, x| < a
Que tiene soluciones ug:
x < —a, up = —k?ug, up = Ae’™* (22)
x| <a,  up=-k%ug, ug = C coskx + D sinkx (23)
x> a, uy = k2ug, up = Be™™* (24)
donde
2m 2ME 2mV, (25)
2 _ 2 _ 2 _ 0_ 2 2
K —?(VO—E), k* = PPN L = 72 =k“+k

Separando las soluciones en su parte par e impar se obtienen las condiciones para la energia de los
estados propios:

ka = katan(ka) — ka = ka cot(ka) (26)

(27)

1 1
nn<ka<(n+§>n (n+§)n<ka<(n+1)n
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Los valores propios del sistema para las soluciones pares e impares se encuentran resolviendo el
sistema de ecuaciones graficamente, buscando las intersecciones entre las curvas:

([ RE—
ka) — T (28)
La\? )
(E) —1=cot“ka (29)

Por lo que siempre existe al menos una solucidn ligada al sistema de un pozo finito, Figura Ill- 1.

401

30t

20¢

101

2 4 6 8 10

Figuralll- 1 [raficas de las ecuaciones (28) y (29). donde se muestra que siempre existe al menos una
interseccian entre las curvas, o que en un pozo finito siempre hay al menos un estado ligado.

Las dos soluciones para las constantes de las ecuaciones (22), (23) y (24) son:

A=0 C=D ktanka=ka (30)
B=0 C=-D kcotka=—ka (31)
y
2mVa? (32)
2 2 _
K“+k —T

Dado que las constantes son siempre positivas, las soluciones deben estar en el primer cuadrante,
por lo que (31) no tendra solucidn para valores Va? muy pequefios. Por otro lado (30) para valores

252 252
. . s m°h meh , .,
de Va? < m?h?/8m solo tendra una solucién. Para valores < Va? < ~,— habrd una solucién

pary una impar.
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I11.V Heteroestructuras dieléctricas.

Para entender el confinamiento de los puntos cudnticos se sigue un proceso paulatino, comenzando
por la descripcion de una “heteroestructura”, o unién de dos materiales idealmente cristalinos.

Los electrones menos ligados (externos) al material dieléctrico se suelen describir como
parcialmente libres. La aproximaciéon de electréon libre es mejor cuanto mas lejos posible se
encuentre el electron de los centros de carga positivos, que es el estado en el que la funcién de
densidad tiene la misma periodicidad que el cristal (solucién de Bloch), con sus maximos de
probabilidad entre los centros de carga.

Para ese estado, el momento y la energia se escriben en funcién de la longitud de onda de De
. h

Broglie, Ap = > donde h es la constante de Planck y p sumomento. En otras palabras, los electrones

casi libres tienen un comportamiento aproximado al de una particula libre. En ese caso la solucién

N
a la ecuacién de onda es una onda plana con vector de propagacién k y masa m.

p = h(kel + kyj + k,k) = hk (33)
L
T=—— (34)
2m

La ecuacién (34) es la relacidn cuadratica o parabdlica entre la energia y la magnitud del vector de
onda de una particula libre.

Sin entrar en detalles, los dieléctricos en general estan estructurados en redes cristalinas, que
pueden ser descritas como combinaciones lineales de los vectores de sus bases primitivas, que no
son Unicas. Los nucleos de los atomos que constituyen los materiales se encuentran distribuidos
periédicamente y el potencial que sienten los electrones mas externos es la superposiciéon de
potenciales esféricos apantallados por las cargas de los electrones mas internos. Esos electrones
forman las distribuciones de carga de enlace, muchas veces covalente, que mantienen a toda la
estructura unida.

El potencial es aproximadamente constante siempre que la probabilidad de encontrar al electrén
corresponda a regiones lejanas a los centros de carga, de esa forma la ecuacidon de onda para
electrones externos serd la de particula libre. Sin embargo, hace falta modificar la ecuacién para
considerar que se encuentra en un medio y no en el vacio, el parametro de ajuste empirico se llama
masa efectiva m*, con lo que la energia pasa a ser:

_ h%k? (35)

E =
2m*

La masa efectiva es un parametro anisotrdpico, ya que depende de la direccidn de propagacion o
en otras palabras del tipo de red. Ademas, es inversamente proporcional a la energia con que el
electron es atraido a la red.
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E#f

banda de conduccidn

Egap
< >
k
banda de valencia
Figura Ill- 2 Diagrama de la energia vs el vector de onda de un electrdn y un hueco en las bandas de

conduccidn y valencia en la aproximacidn de particula libre para GaAs [E]

La funcidon de dispersion de masa efectiva es valida para un electrén externo, que puede estar o no
ligado al &tomo, es decir, estados de asociacidn electron-nucleo (estado base y estados excitados),
propios de cada arreglo cristallino.

En un arreglo cristalino que cumple con las condiciones de Bloch, las soluciones al potencial se
agrupan alrededor de energias permitidas, las bandas, que estan (en general) separadas por brechas
de energias prohibidas o “band gaps” en inglés. Las dos bandas de menor energia para los electrones
externos son la banda de conduccién, llamada asi por que los electrones suelen fluir si se les aplica
un campo eléctrico, y la banda de valencia.

Cuando se genera un excitén, un electrén cambia su estado desde la banda de valencia a la banda
de conduccidn, dejando un hueco. Debido a que el hueco tendra un efecto similar al de una carga
positiva, la funcion de dispersion E (k) se suele describir de forma similar a la energia del electrén
en la banda de valencia, pero invertida, es decir, la funcion de dispersion es la de una particula libre
modificada por una masa efectiva pero con el sigho opuesto, una parabola invertida. La Figura IlI- 2
muestra el diagrama de esas energias ocupando las masas efectivas para GaAs de 0.067m, y
0.6m, [6].

Este modelo depende de la validez de la aproximaciéon de masa efectiva, que es aplicable para
materiales con dimensiones mucho mayores a las dimensiones de la funcién de onda de la particula
asociada.

Cuando dos materiales con estas condiciones se unen, forman una unién heterogénea
(heterojunction). Suponiendo la validez de la aproximacion para cada dieléctrico de la union, se
formaran dos regiones contiguas con diferentes masas efectivas y por lo tanto con distintas
energias. La discontinuidad se puede considerar como un salto en los potenciales que se supusieron
constantes o como un potencial escaldn, Figura IlI- 3.
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Z

gap

Figuralll- 3 |Inign de dos dieléctricos con diferentes bandas y brechas.

El orden de las uniones puede dar lugar a diversas formas de potencial, entre ellas el pozo de
potencial descrito en la seccién anterior. El arreglo de pozo se forma cuando dos dieléctricos rodean
a un tercero con una energia de brecha, o una energia de la banda de conduccién, o energia de
banda de valencia menor. Al reducir las dimensiones del pozo de potencial, se irdn reduciendo los
estados disponibles para un electrén en él, hasta el punto de aproximarse a un estado aislado. Ese
estado estd intimamente ligado al fendmeno de localizacién cuantica.

EAN

Particula casi libre

Particula libre

0 2m/Ay K|

Zona de Brillouin

Figura lll- 4 Randas prohibidas en un cristal, aproximacian de particula libre.

Cuando una carga pasa de la banda de valencia a la banda de conduccién, resultado de la excitacidon
de un atomo del dieléctrico central, los electrones o los huecos se acumularan en la regidn de menor
energia, que es el pozo de potencial, y poblaran sus estados ligados.

Como se menciond, la validez de la aproximacién de particula libre esta restringida por el tamafio

del cristal, sélo es valida cuando el vector de onda del estado ligado no se encuentra en las regiones
de la frontera de la zona de Brillouin.
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En un arreglo 3D, la zona de Brillouin se define a partir de la base primitiva (d,, d,, ds). Esta base
esta formada por las traslaciones que dejan invariante al potencial V(#) = V(7 + 5), donde § es una
combinacion lineal de los vectores de la base primitiva.

La condicidn de Bloch establece que, para una solucién al propagarse un nimero entero de veces,
un vector de la base primitiva sélo tendra un cambio de fase @ (# + 5) = e ¢ (#). De ese modo, si

una solucidn tiene un vector de onda k, debe cumplir con la condicidn de interferencia k - d; = nr,

sin = 2 el vector forma parte de la base reciproca. Se puede escribir a k en funcién de los vectores
de la base primitiva [7]:
B Zmij X dy (36)
i_&1~(&2x&3)

parai #j # k.

5
Toda combinacidn lineal de los vectores de la base reciproca G, cumple la condicién de interferencia

G - Y.d; = 2m, ademds se cumplir con la relacidon de Von Laue:

k-G=

N =

|G| (37)

Los vectores de menor magnitud que cumplen con la condicién anterior seran las regiones mas
pequeias donde habrd interferencia, o zonas de Brillouin. Sus fronteras estaran en las regiones
donde la aproximacién de particula libre dejard de cumplirse, por lo que en la estructura de la

funcién E(E) apareceran bandas prohibidas, Figura Ill- 4. A la solucion de la region perturbada se le
conoce como region de particulas casi libres (nearly free electron model).

El nimero de electrones en una sub-banda estd asociado con la integral de la densidad de estados
(estados disponibles por unidad de volumen por diferencial de energia) y la probabilidad de que un
electrén tenga una energia E. Dado que los electrones son fermiones la cantidad particulas con una
energia E en las sub-bandas es:

1
fFD(E) — TES (38)
e kT +1

donde E es la mayor energia ocupada por los electrones en cada sub-banda suponiendo que todas
las de menor energia en la sub-banda estan ocupadas, o cuasi-energia de Fermi.

I11.VI Masa efectiva en heteroestructuras.

La solucién del pozo de potencial finito debe modificarse para ajustarla al problema de dos medios
con masa efectiva diferente, asociadas a cada dieléctrico, y sus respectivas bandas.
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En la solucidn de la particula libre (del mismo modo que en la solucidn de particula casi libre), la
masa es la constante que relacional la variacidn de energia con respecto al momento:
p? 0%E (39)

=——)m_1=—

2m dp

Note que, en el caso de un dieléctrico, la direccién de aceleracién no es necesariamente en la
direccion de la aplicacion de la fuerza externa, por ese motivo la masa efectiva no es una constante
sino mas bien de un tensor.

En la region de validez de la ecuacién (39), considerando un medio con masa mj y espesor L,
rodeado por dos medios con masa efectiva m3, las ecuaciones de cada sistema se veran

modificadas:
"2 @+ Vi@ = B <-L o, is 40
Zm;azzlpz Y(z) = EY(2), ZS—5 0 55z
h? 02 @) = Ep(2) L< <L (41)
o 922 Y& = Ev(@), 2=%=73

Las soluciones son las revisadas en la seccién de pozo finito, las constantes de decaimiento
exponencial y frecuencia de la funcién periédica son:

J2miE J2mi;(V —E) (42)

h h

Por lo que las soluciones para la energia son:

k kL K ., (43)
—tan (—) =— solucion par
1 2 m,
k . (kL) K lucibn i
: co 5 ) = - solucion impar (44)

Una propiedad frecuentemente citada de los puntos cuanticos es la dependencia inversa entre la
energia y el ancho del pozo, es decir cuando el ancho del pozo se reduce, la energia del estado base
aumenta (corrimiento al azul), Figura lll- 5
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Figuralll- 5 Estados base para un electran en funcidn del ancho del pozo de GaAs rodeado de barreras de
Gal-xAlxAs. Calculado con masas efectivas distintas para los circulos abiertos y constantes
idénticas para los circulos cerrados, para concentraciones x de (0.1, 0.2, 0.3, 0.4). Imagen de

Paul H [B]

I11.VII Puntos cuanticos esféricos.

Los puntos cuanticos de CdSe/ZnS tienen una forma esferoide [8, 9]. Eso implica que el sistema
puede ser aproximado a un problema esférico. A diferencia de los pozos de potencial finito, los
puntos cuanticos estan confinados en las tres dimensiones. La reduccién de las dimensiones del
punto cudntico no sdélo afecta a la energia del estado base de la solucién de la envolvente, ademas
reduce las formas de disipacién térmica de energia debido a la reduccidn de los &tomos disponibles
para interactuar con los electrones excitados. Ambas son condiciones necesarias para incrementar
la eficiencia de la luminiscencia. Sin embargo, se sigue cumpliendo que los estados permitidos para
las soluciones de la ecuacion de onda dejan de ser continuos (bandas), pasando a ser discretos o
separados en subniveles.

En el caso de un pozo con simetria esférica, el escalén de potencial entre las bandas es funcién
Unicamente del radio. Dado que el potencial de esfera dura es separable, la ecuacidn de onda radial
y angular se resuelven independientemente:

% (20 0?2
o <;§ + W) Y(@) +V(y(r) = Exp(r) (45)
i1 a/( o 1 92 ~ (46)
5\ sno 30 Sme%l/)(@.d)) +m67)2 Y(o,¢) | = EY(O, )

La ecuacidn (46) tiene como solucion a los armonicos esféricos
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Y(6,¢) = Ny P (cos 0) () (47)

donde
&(¢p) = V2me™® (48)
y
P"(cosB) = (1 — cos? 9)%”"' %Pl (cos 8) (49)

donde P; es un polinomio de Legendre de orden [ [10]. La solucién angular tiene una degeneracion
de2m+ 1en [,y forma una base ortogonal.

En cuanto a la parte radial, tomando en cuenta la aportacién a la energia potencial del momento
angular, el potencial pasa a ser:
I(1+ 1)h? (50)
Vi) +———
2m*r

donde V(1) es un pozo de potencial finito:

_ (0 sir>a (51)
V(r)_{—VO sir<a

Siyp(r) = x(r)/r, la ecuacion que describe el sistema es:

P _dz)( V E <
— " > — OX = X T a
2m* dr (52)
h? d%y
- 2 _F
2m* dr? X r>a

Las ecuaciones (52) tienen soluciones similares a las de un pozo finito de potencial, pero con algunas
diferencias: la solucidon va de 0 a « y la solucién esta acotada en 0.

x(r) = Asinar + Bcosar r<a (53)

x(r) = Cce hr r>a (54)

donde a = me*(zg—lED y B = fzn;:zlEl.

Para qué 1(r) sea finito en el cero, el coeficiente de la soluciéon par debe ser nulo, es decir B = 0.
Por lo tanto la solucién del estado base sélo tendra estados ligados si Voa > m2h?/8m, imponiendo
un limite de tamafio para la solucién envolvente de los electrones del punto cuantico. Si el punto

cuantico tiene un radio menor, dejara de ser luminiscente.
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Figuralll-6  Estructura de bandas de emision de puntos cuénticos de CdSe, Muestra una brecha directa

con estados intermedios que dependerén del proceso de sintesis que pueden resultar en el
ensanchamiento y corrimiento espectral, figura de A. Singh [3].

Se ha observado que el espectro caracteristico de los puntos cudnticos de CdSe/ZnS corresponde a
un espectro de brecha directa con pocos estados intermedios. El ancho espectral esta relacionado
con el corrimiento producido por las diferentes tasas de recombinacion de cada estado intermedio,
Figura Ill- 6. La tasa de recombinacion U de un dieléctrico dopado esta descrito por la relacién de
emisién de Shocley-Read-Hall [11], que s6lo se menciona para justificar que el ancho espectral esta
asociado al nimero de estados intrabanda distintos.

vepong(np — nf) (55)

Ly

U=

n+p+2nicosh(

donde con ny es el nimero de dopantes por unidad de volumen, v, es la velocidad térmica de los
electrones y los huecos, que se suponen como iguales, o es la seccidn eficaz de la recombinacién,
también supuesta igual para electrones y huecos, E; la energia de los dopantes, E; la energia del
centro de la brecha, kT la constante de Boltzman por la temperatura, n; el nimero intrinseco de

portadores de carga en la banda de conduccién y ny el nimero de huecos en la banda de valencia.
EF_Ei Ep-E;
El nimero de electrones y huecos en un estado serdn = n;e T yp =npe kT ,donde Er es la

energia de Fermi de la banda que se esta analizando.

Como resultado de la geometria de los cristales que conforman el punto cudntico, el espectro de
emisién que muestra generalmente es un pico muy intenso alrededor de una frecuencia asociada al
tamafio de particula. Para el caso de los puntos cuanticos de CdSe/ZnS el espectro es el mostrado
en la Figura lll- 7. Este espectro fue medido en el laboratorio de dptica de superficies del IF para una
suspension coloidal de puntos cudnticos en tolueno.

La interaccidon de los polaritones del punto cuantico con los modos de la cavidad, o los efectos en la
emision inducidos por el cambio en la densidad de estados, estdn asociados con cambios en el
ndimero de maximos, separacién de Rabiy en cambios en el tiempo de vida media (t = 30 ns), por
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Figuralll- 7 Espectro experimental de emisian medido para puntos cuénticos de CdSe/ZnS comerciales,
con un méaximo de emisian en B30 nm.
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Figura lll-8  Reduccion del ancho de emisian de puntos cuanticos en una microcavidad. Imagen de .

Goldberg [13]

ejemplo Ling Li [12], logra un cambio con un factor de 2 a 3 entre puntos cudnticos sobre un soporte
de vidrio y puntos cudnticos dentro de un metamaterial formado por un dieléctrico y peliculas
metalicas, aunque éste no es un sistema dieléctrico como el que se propone, tiene como ventaja
una funcién de dispersién hiperbdlica. El autor destaca que, mientras mas pequefia sea la region de
confinamiento (tamafio de la celda unitaria) mayor es el efecto Purcell.

En cuanto al ancho de emisidn, David Goldber [13] muestra que una microcavidad no simétrica
puede reducir el ancho de 32 nm a altura media, a 10 nm a altura media, resultando en un modo
simple. En la microcavidad es muy importante el efecto de la absorcién de los puntos cuanticos,
pues eso reduce el factor de calidad y aunque el autor no lo sefiala también es importante la
diferencia de indices de refraccidon entre el aire y el sustrato. El cambio de vida media detectado de
en este sistema tiene un factor de 1.2.

Solo parailustrar, la Figura Ill- 8 muestra el fendmeno de reduccién. Se debe tomar en cuenta que
en ambos casos la emisién es comparada con la emisidn de puntos cuanticos en un sustrato o una
pelicula delgada de puntos cudnticos formada por goteo, y que no se observa un acoplamiento
fuerte.
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Capitulo IV.
Polaritones (separacion de Rabi)
Resumen

En este capitulo se exponen los fundamentos del fendmeno de acoplamiento entre los modos de
una cavidad y un excitédn, lo que resulta en una cuasi particula llamada “polaritéon” y cuya
caracteristica principal es la aparicion de picos de alta eficiencia, o la separacidn de picos de emisidn
simples en un numero fijo de picos, que depende de cuantos osciladores se acoplen [1]. A ese
fendmeno se le denomina separacion de Rabiy es la caracteristica principal del acoplamiento fuerte.

Para entender el origen de la separacién se parte del acoplamiento de dos osciladores clasicos,
seguido del acoplamiento de osciladores en mecdnica cuantica, el comportamiento de la
polarizacidn de un sistema de dos niveles y por ultimo el acoplamiento de modos normales de una
cavidad éptica y un excitén.
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IV.l Osciladores acoplados.

El acoplamiento fuerte que se presenta entre cuasi particulas, en algunas condiciones, puede ser
aproximado al acoplamiento entre dos osciladores cudnticos. Ese es el caso de los fotones en el
espacio libre o los fotones confinados en un medio homogéneo y los excitones con una energia
cercana a un minimo de potencial (excitacion de minima energia). En general, las particulas que se
acoplan no son necesariamente de la misma naturaleza, pueden ser plasmones, fonones, fotones,
excitones, etc.

Dos condiciones que favorecen el acoplamiento son: el incremento en el nimero de osciladores
disponibles y el incremento en el tiempo de interaccién. Para el caso de los fotones esas condiciones
implican un incremento en la intensidad y una reduccién en la velocidad de grupo, lo que es posible
en las regiones de altas densidades de estados [2]. Las regiones de alta densidad de estados en
microcavidades dpticas, formadas por dos espejos de Bragg en simetria conjugada, corresponden a
la longitud de onda de resonancia de Fabry-Perot [3], la que se generaliza para incidencia oblicua

cémo:
1
T=n /k§+k"2 L @)

donde L es el tamafio del defecto yk = k;, + k) es el vector de onda en el medio.

Si el medio es isotrdpico, el indice de refraccion no depende de la polarizaciéon de la luz y la
frecuencia de resonancia también es independiente de ella. Sin embargo, dado que para la
polarizacidn TM, para sistemas soportados, existe un angulo de propagacién permitida, o region
donde no hay brecha, ver capitulo 2, el efecto que se describe a continuacién cambiara su eficiencia.
Es decir, el comportamiento dependera del tipo de polarizacién.

Los fotones resonantes en una cavidad tienen una energia que depende de su frecuencia:
Ecar = hweay (2)

donde h es la constante de Planck dividida por dos piy w4, €s la frecuencia angular de los fotones.
Esa energia es analoga a la energia de un excitén:

Eox = hwey (3)

A energias cercanas a la energia del estado base ambos sistemas pueden ser aproximados por un
modelo de oscilador armdnico. Sin embargo, no lo son y se debe tener cuidado en las condiciones
de interés. Por ejemplo, los osciladores arménicos, a diferencia de los excitones, tienen modos
normales de vibracion energéticamente equidistantes y por esa razén nunca se saturan.

El caso clasico mas sencillo de un sistema acoplado, no caético, es el formado por dos osciladores
de constantes k; y k, que se acoplan por un resorte central de constante k.. En ese caso los
potenciales son:

1 1 (4)

U = Ekﬂfl2 _Ekc(xz - x1)2
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1 1
U, = Ekzxz2 + Ekc(xz - x1)2 ©)

Este sistema de ecuaciones acopladas se resuelve con un cambio de variable: y; = x; +x, yy, =
x1 - xz.

Si las constantes de restitucion y las masas son iguales, la solucién de la ecuacién de movimiento es
la superposicion de dos oscilaciones independientes con frecuencias [4]:

wi =k/m (6)
w5 = (k +2k;)/m (7)

En el caso cudntico, el acoplamiento de dos particulas de masas iguales es descrita por la ecuacién
de Schrodinger [5]:
h? 1 1 (8)
2 2 2,2 2,2 2
-~ (ax1x1 + axzxz) + Emoulx1 + Ema)zxz — MwiX1X;

donde w4 y w, son las frecuencias de los osciladores, m es su masa y w1, es la frecuencia asociada
a la constante de acoplamiento. Para desacoplar el sistema de ecuaciones, se hace un cambio de
variable descrito por el operador de cambio de variable A. El resultado son dos modos normales de

oscilacion.
X\ _ (N1 (9)
(xz) =4 (}72)
Los momentos asociados se transforman con A”:
py AATp, = pIpy (10)

Lo que impone una condicidon para el caso desacoplado:
AAT =1 (11)
ATl =47 (12)

Entonces el hamiltoniano del sistema en la variable y es:

1 m (13)
— AT AATA 4 - T p, 2T
H 2mpyAA py+2y Aw“A"y
Que estara desacoplado si:
A( w? —a)f2>A_1 (14)
_ )2 2
Wiz W2

es diagonal.

Los valores propios en esas condiciones, son las energias de los estados permitidos de los
osciladores acoplados divididas por #:

1
Q= —<wf + w3 — \/(a)lz —w?)?+ 4wf2>

(15)
2
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1 16
QZ:E w%+w§+\/(wf—w22)2+4wf2> (16)

Es decir, cuando se acoplan dos osciladores con la misma frecuencia de resonancia el sistema
equivalente es formado por dos osciladores con distintas frecuencias base, donde la diferencia de
energias de esos osciladores depende del acoplamiento.

IV.1l Exciton en un campo armonico.

Cuando un atomo absorbe un fotén, pasando de su estado base a un estado excitado, se forma un
par hueco-electréon o excitdn. Ese excitdn en presencia de un campo constante, o un campo
armonico con longitud de onda mucho mayor a las dimensiones del excitén, adquiere una
polarizacidn descrita por la fuerza del excitdén, la que es importante para la descripciéon de
osciladores acoplados. En la siguiente seccion se estudia la susceptibilidad de un excitéon en
presencia de un campo armodnico con longitud de onda mucho mayor a la dimensidn caracteristica
del exciton, basado casi completamente en el libro de W. Boyd [6].

Suponiendo que los excitones del sistema estdn formados por particulas que pueden estar
Unicamente en dos estados distintos |b >y |e >, estado base y estado excitado respectivamente,
la matriz de densidad, p,,,,, que lo describe serd una matriz de dos por dos y, suponiendo que se
trata de un sistema sin estados coherentes:

Pmn =0 Vm#n (17)

La ecuacidn (17) no es cierta en general, por ejemplo para el caso discutido anteriormente cuando
se habld de las cuasi-energias de Fermi.

La evolucién temporal de la matriz de densidad a partir del hamiltoniano se puede aproximar por
un método perturbativo en funcién del parametro A, asi:

P = P+ AP+ 22piin + Xy + -+ (18)
H=H, - ME@t) (19)

donde 170 es el hamiltoniano de un sistema de solucién conocida, por ejemplo un atomo sin
perturbar, y la perturbacion es proporcional al momento dipolar, que es un operador con diagonal
nula:

A ( 0 .U§1) (20)
H21 0
donde p;; = u}‘-i = —e < i|7"|j >, con e la carga del electrdn. En el caso del ejemplo de un dtomo

excitado por una onda plana linealmente polarizada, el momento dipolar se puede resolver
facilmente en coordenadas esféricas recordando que los armdnicos esféricos son ortonormales y
que z =rcosé.

El hamiltoniano de la ecuacién (44) no toma en cuenta cambios en la distribucion de estados
generados por: decaimiento, emisidn estimulada, colisiones, absorcion de fotones, etc. Esos
términos se pueden tomar en cuenta modificando la ecuacion de evolucién temporal de la matriz
de densidad por:
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. P 21
Pmn = _E [H’p]mn — Ymn (pmn - pr(rfg)) 1)

1 .
donde Yy = E(Feb +T}.) + T es la tasa de transicion espontanea entre el estado base y el

. . e ez .. e . . .
estado excitado mas la transicién por colisiones, y p,(m‘f) es la matriz de densidad del sistema en

equilibrio térmico. Note que si no hay campo eléctrico:

(0) (eq)

Pmn = (pmn ~ Pmn )e—(}’mn)t (22)

Es decir, el sistema tiende al equilibrio con una razén temporal dependiente de su tiempo de
relajacién. Para resolver la ecuacion (21) se toma en cuenta que la matriz de densidad se escribe a
partir del estado base y excitado:

[ﬁo:ﬁ]mn = z ﬁOmiﬁin - ﬁmiﬁoin (23)
i
24
Z(Emanipim - pmiainEn) = WmnPmn (24)
i
donde w,,, = Em;E”, por lo tanto:

. . br oa 25
Pnm = —lWnmPnm — 7 [_#E; ,0] — Ynm \ Pnm — p,(lig) (25)
h nm

Para el sistema de dos niveles la ocupacidn total se conserva (ppp + Paq = 0). Al sustituir las
expresiones para las componentes de la ecuacién (25) :

. . i 26
Pbe = —lWpePpe T 7 (UobEPpy — HeeEPee) — Vbe (Pbe - péi‘”) (26)
. Lroa i . 27
Ppp = 7 [.UE, P]bb = E(#beEpeb — tebEpPen) — Vb (Pbb - Pz(,zq)) = —Pee 27)
donde las expresiones en rojo son nulas.
Usando (18) y (44) se resuelve el sistema iterativamente:
. , 0
p‘r(l?r)l = _lwnmpr(lgr)l — VYnm (pr(gr)l - pr(lrr)L(eq)) (28)
. . Lp o (29)
p‘r(l:‘er)l = _(l(‘)nm + Vnm)pr(lir)l - E [_:uE' p(o)]nm
.(2) _ (30)

] 2 [ A
Pnm = _(lwnm + Vnm)pr(lrgl - E [_ME: p(o)]nm

La matriz de densidad a primer orden con un cambio de variable p,(;% = p,%,le(i“’nm“’"m)t es:
'(1), — l N 0 i nm+¥Ynm)t (31)
Pnm — _E[_#E:p( )]nme(lw F¥nm)

Por lo tanto:
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(€9) —(lwpm+Ynm)t —i ‘ NG (+! (0) (iw +; )t’ 7 (32)
Pnm =€ T2 [-RE(t), p ]nme nmTYnm)t dt

La aproximacion se puede continuar de forma similar para ordenes mayores.

Suponiendo que el campo eléctrico es una suma de ondas planas que tiene longitudes de onda
mucho mayores a las dimensiones del &tomo:

E® =1) E(w,)e™ = E(®) (33)
p
El conmutador del momento dipolar y la matriz de densidad de orden 0, es diagonal:
AT Vi 0 0
[—aE ), p@] == (oo — Py tamE®) (34)
Sustituyendo en (32)
(0 (0)
i - t
p —00
(1) (pr(rgr)n - :051(;1)) Unm E((x)p)e_iwpt (35)
Pnm = :
m h Wpm — Wp — W¥Vnm

p
Por lo tanto el momento dipolar inducido, que se calcula a partir de la traza tr(fip), y definiendo
<i>=3,<pj(w,)> e~ (iwpt) e

< H(wp)(l) o z (pr(r(l)r)n - Pr(gl))linm E(wp)

h Wnm — Wp — iynm

(36)

mn
nm

La susceptibilidad y™ definida a partir de la polarizacién P(wp) =N< u(wp)(l) >=
EoX(l)(wp)E(wp), donde N es el nimero atomos o moléculas disponibles para formar excitones y
& la susceptibilidad del vacio, es:

0 _ (0 37
Nz (pmm pnn) HnmHUmn ( )

(1) =
x N w,) = -
( p) €o h Wnm — Wp — WYnm

nm

)((1) depende de la ocupacién de los estados base y excitado, de la absorcion y del factor de
amortiguamiento. Dado que Wy = Wnm Y Ymn = Yam:

X(l)(w ) _ izp ( HnmHPmn _ HnmHmn ) (38)
P/ he, £ "\ Wpm = Wp = Vnm Onm + ©p + (Vm

El primer término es el término resonante y el segundo es el termino anti resonante. El termino
resonante es maximo cuando w, = Wy, es decir, cuando la energia del foton y el exciton son
iguales. En esa condicidn la susceptibilidad se puede aproximar a la parte resonante. Por otro lado,
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los indices van de los estados base a excitado y no necesariamente tienen la misma degeneracion.
Por ejemplo, para un dtomo que transfiere un electrén desde el estado s al p solo habra un estado
base por tres estados excitados. Considerando que t,;m = Umn:

2
0 (ay) L Y (il ) (39
heg ~ 3 \Wnp —Wp — i¥np

De esa forma se define la susceptibilidad a partir de la constante de fuerza del exciton para
transiciones del estado base al excitado:

o = 29y Mwep |tep)? (40)
eb gehez

donde p,;, es el momento dipolar del excitén, g, es la degeneracidon del estado excitado y g, es la
degeneracién del estado base.

X(l) (wp) ~ z frbPrn <

Ne?/eym ) (41)

Wpp — Wy — 2lwnbynb

El comportamiento de la polarizacion del sistema esta asociado a la fuerza del excitén, que en el
caso de que no se forme en un atomo dependera de la masa efectiva y la relacién entre las
degeneraciones del estado base y del estado excitado.

IV.IIl Atomo de dos niveles.

El 4tomo de dos niveles es descrito por una matriz de densidad de dos por dos, pero ahora el
pardmetro de amortiguamiento esta asociado al tiempo de vida media de los excitones.

Yer = 1/T (42)
Tep = 1/Ty (43)

donde I}, es el tiempo de decaimiento del nivel excitado al nivel base y y,;, es el tiempo de desfase
del excitdn.
2dn, 2dn, (44)
_ =1
A Az

Asi, las ecuaciones que describen la evolucién, para un hamiltoniano H = 170 + ¥, de los elementos
de la matriz de densidad son:

. . 1 L (45)
Pég) == ( lWep — T_Z) Pep + ﬁVeb(pee - pbb)

) p L 46

Pee = — TL: - E (Vebpbe - pebee) (48]

Pe (47)

. i
Ppp = T—e + 7 (VbePeb — PpeVbe)

1
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donde V., =< e|V|b >. Note que la relacién py,, = pyp reduce el conjunto de cuatro ecuaciones a
tres. Ademads, nuevamente la ocupacidn total se conserva y la diferencia de ocupacién cumple la
ecuacion:

(Pee — Pbb) — (Pee — pbb)(eq) 2i (48)
%(pee — Ppp) = — = T = - %(Vebpbe — PebVbe)

Cuando el campo eléctrico es 0 las soluciones al sistema oscilan a una frecuencia w,, y se relajan
en un tiempo proporcional a los tiempos T, y T,. El potencial eléctrico en este caso es:

Vap = tap(Ee™t + E*e'®*) (49)

A partir de ahora se hard la llamada aproximacion rotacional, donde se asume que: V,, =
UapEe ™1t Asi la ecuacidn para la diferencia de ocupacién es:

) w —w€D 2 . (50)
w = _T— - z(ﬂebEabe - O-benubeE)
1
. . 1 L (51)
Oep == — ( (W= wep) — T_) Oep T E.uebEw
2

donde 0, = pope’®t y w = pye — ppp- Estas ecuaciones tienen una solucién estacionaria:

e WM+ (0 — 0e)*TF] (52)
1+ (0 — Wep)?TE + (4h72) | pep |2T1 T,

_ pepEe tw (53)
Peb = h(w — wpe +iT, 1)

El estado estacionario tiene un ancho de pico de absorcidn a altura media que depende de la parte
imaginaria del indice de refraccién:

a=2wc 1) = 2wc1I(1 + x)1/? (54)
donde y es la susceptibilidad, que estd en funcién de la polarizabilidad:
P =goxE = N tr(pft) = N(UpePen + HebPpe) (55)

donde ¢, es la susceptibilidad del vaciéd y N es el nimero de dtomos por unidad de volumen. Al
sustituir (53) en (55):

_ 2N |ptep |21 (56)
X goh(w — wep + iT, 1)

2N |pep|* 1w D (0 — wgp, — iTy T (57)

X= _

goh(1 + (@ = ep)?T7 + (4072 |pep |2 |E|?T, T,)
Definiendo:

(0) _ Wep ZNw(eq)lﬂeblzTZ (58)

Fol) = c gh
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Q= 2|pepl|El/R, A= w— wep (59)
donde () se conoce como la frecuencia en resonancia de Rabi. Entonces:

_ao(0)c (i —ATy) 1 (60)
 wep 1+ Q2T T, 1+ A2T2/(1 + Q2T,T,)

Por lo tanto, la absorcion tiene un perfil Lorentziano con un ancho a altura media proporcional a la
frecuencia de Rabi.

2 1 61
Awpwum = T_z (1+Q?TyT,)2 (61)

La solucion a la ecuacidn de Schrédinger para el sistema de dos niveles, en la aproximacién
adiabatica, que no toma en cuenta el amortiguamiento, se puede resolver al aproximar el estado
propio del sistema por una combinacién lineal de dos estados del sistema sin perturbar:

(1) = Cp(Dup(Fe™ Pt + Co(Dup (e~ et (62)

Por lo tanto, en la aproximacién rotacional:

Cp = ﬁce”beE i
. _—1 i (64)
Ce = EcbﬂebEe it
Al sustituir la funcion prueba €, = Ke™™ en la ecuacion (63):
, = — hAK e—iA-)t (65)
.ubeE*

Que sustituida en la ecuacién (64) da una condicién para A:

AA+ D) = |puep*1EI? /1 (66)

1 1 1
A= —=A £ (17 + 422 (67)

2 2
Sustituyendo la solucién para los coeficientes:
e o,

Ch(t)=e2 |Aje 2 +A_e? (68)
e/ A—Q i A+ Q' 0 69
Ce(t)=eZ<A+ e 2 4+ A o0 e2t> (69)

1
donde Q' = (|| 4+ A?)z. Las constantes de la solucién estén asociadas a las condiciones iniciales,
si la ocupacion inicial es completamente en el estado excitado C,(0) = 1y C,(0) = 0, entonces:

A, =—-A; —(A—Q)A_+(A+0)A_ =0 (70)
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QOr Or (71)
A.=—: A, =-—
2Q) + 2Q)

iAt n't 72
C,(t) =ie 2 sin <T> (72)

_ise /o Q) Q' (73)
C.(t)=e€e 2 <1A sin <7t> + Q'cos <7t>>

Esta solucién en presencia de un campo electromagnético de frecuencia w genera una polarizacién
qgue depende de la frecuencia de Rabi:

< ﬁ >= C;Ce:ubeeiwwt + C;Cb:uebe_iwbet (74)

donde (74) asume que el estado base y el estado excitado no generan momento dipolar.
Sustituyendo las soluciones (72) y (73):

. Q. Qf i A-Q i A+Q (75)
C*C — —l(A—web)t o 2 t 2 t _ > t > t
bte =€ ¢ e T T
CiC, = Q*Aef4wt_.Qig{:f12e—uw+ﬂﬁt__gigiflee—qw—nqt (76)
¢ \207 Mk 402

Es decir, el momento dipolar de un sistema que parte de un estado excitado tiene una componente
gue oscila a la frecuencia del campo y otras dos que oscilan alrededor de la frecuencia del sistema
forzado a frecuencias w + )'. Lo mismo sucede si el sistema parte del estado base, es decir cuando
C,(0)=1yC(C.(0)=0:

Q,

T e~ i(@-9)t 4 —2;,Ae_i“’t> (emi0't — 1) +c.c.

(77)

<ji>=

(0% = Q) ppe (A + A
2Q0'Qx

IV.IV Acoplamiento fotén-exciton.

El acoplamiento de un fotdn con un excitdn en un sistema formado por muchos atomos requiere de
la solucién de la ecuacidén de onda para las moléculas o para el sélido que forma el sistema, lo que
involucra muchas variables acopladas.

En el capitulo Il se describe al punto cuantico como una particula casi libre (donde la masa efectiva
dependera del cristal que forma al punto cuantico) confinada en un potencial esférico finito, que
tiene al menos un nivel de energia ligado. En cuanto al fotdn, la solucién aproximada es la de una
cavidad rectangular.

Para estudiar como se relacionan el excitdn y el fotdn, se puede partir del sistema formado por un
atomo dentro de una cavidad. En ese caso el campo se puede escribir a partir de los potenciales
escalar y vectorial en una norma apropiada:

E@®t) = -V + 0,4 (78)

donde los potenciales cumplen:
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El potencial vectorial es solucién de la ecuacion de onda y los modos del potencial dependen de las
condiciones de frontera.

A0 = ) (anin@e™nt + e (Deln) 0
n
10%0,(%) . . (81)
C—Za—zz — eV, (X) =

Entonces el campo eléctrico es:

- hw . )
E(%,t) = E 28” (anty (e~ @nt + a1y (X)e'nt)
1} 0
n

El factor a,, es la proporcion que representa cada modo en la soluciéon del campo eléctrico. Si se

considera un unico fotdén interactuando con un sistema cuantico que puede absorber o emitir al
fotén, el factor puede ser sustituido por los operadores de ascenso y descenso (dn, &:2) del sistema.
Es decir, los operadores de ascenso y descenso respecto al nivel de energia del sistema o creaciény
aniquilacién de fotones.

Los operadores cumplen con las condiciones de conmutatividad usuales:
a,arl=6 (82)
n,Am| = Omn
[d,, 8, = [a],af] =0 (83)
En ese caso el campo eléctrico sera escrito como:

(84)

- hw . )
FG0 = ) |52 (@ndiy@eiont + afi; @eient)
0
n

La energia de cada modo cuando 1, es una onda plana:
£ ) cn |E |2
nergia = —

donde n es el indice de refraccién del medio.

Tomando la expresidn para la energia considerando Unicamente un sistema de dos niveles y las
relaciones de conmutacion el hamiltoniano del sistema se puede aproximar al de un oscilador. Sin
embargo, los operadores de ascenso y descenso ya no se forman del operador posicién y momento
sino del de campo eléctrico y de campo magnético respectivamente:

=3

E (&, t)~u, (% t)(a, + al) (85)
Bp (% t)~u, (x, t)(a, — a) (86)

Por lo que el hamiltoniano para cada modo normal de la cavidad tendra la forma:
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— 1 87
A, ~w, (X)how (a,tan + E) (87)
En ese sentido, la base del hamiltoniano serd |l >, donde el nimero [ indica el nimero de fotones
presentes en el sistema.

En cuanto a la energia de una particula en un campo electromagnético escrita a partir del momento
candnico es:

_ L N2 (88)
E—zm(P ed) +e¢

donde e es la carga de la particula.

Dado que el datomo se forma de un nlcleo cargado positivamente y un electrén cargado
negativamente, el excitdn estard conformado por una carga positiva y una negativa, en ese sentido
se debe considerar tanto la energia del protdn como la del electrén.

Recordado que, en una aproximacién adiabatica, el sistema se puede resolver para el electrén de
forma independiente al protén [7], y dado que la longitud de onda de los modos normales es mucho
mayor al didmetro atdmico, se puede escribir el hamiltoniano del sistema en funcion de las

S
coordenadas del centro de masa R y las coordenadas de distancia entre electrén y nucleo #°.

B my7y, + mefy, (89)
my, +m,
P=7 -7 (90)

- >, 2
En esas coordenadas el momento del electrén serd (Pe+A(R,t)) . Es decir, el potencial

magnético estara en funcién del centro de masas, por lo tanto, el hamiltoniano sera:

_ h o ho- e? ihe o,  — e’ ... 2 (91)

A=—-——V:——V24+————A(Rt)-V2+—|A(R,t
2M R 2m, " Ame|l#|  2m, CORS 2me| (R,1)]

donde el momento del centro de masas —%V%z 0, debido a que la masa del nucleo es tres

6rdenes de magnitud mayor a la masa del electrén. Haciendo el cambio de norma

x=—7-A(R,t) (92)

A=A+Vy=0 (93)
, ax L A L. i - (94)
¢ = —a=—4ﬂ~a=—fr-E(R,t)=—;~E(R,t)

donde i es el momento dipolar.
Entonces el hamiltoniano total del sistema sera:

oo, e? o ~ (95)

A=—l 945 __
2m, T Ame|r|
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Este hamiltoniano es el hamiltoniano propio de un dtomo mas el hamiltoniano del campo de los
modos normales de la microcavidad, por lo que se puede proponer como base para escribir la
solucidén al producto tensorial de las bases de los sistemas antes de la interaccion.

|nlm > |n' > (96)
En ese sentido el hamiltoniano sera:
. A 1 L ==
H= Z hwy|nlm >< nlm| + Z hw,, (anan + E) —u- E(R, t)

nm,l n'

Para un sistema de dos niveles:

z hwp|nlm >< nim| = hwglalm >< alm| + hwy|blm >< bim| (97)
n,m,l

= fla)1011 + fla)zo'zz

donde se cambio el indice a por 1, y b por 2, para facilitar la notacién. Por otro lado, dado que el
momento dipolar se debe al desplazamiento de un electrdn al estado excitado y el emparejamiento
con el correspondiente hueco, los elementos de matriz de la diagonal del momento inducido:

iy =<ilulj > (98)

donde |i >= |nlm >, son nulos debido a que un estado genérico del sistema tiene una paridad
definida, por lo tanto:

Ma1 = Uz = 0; U1z =tz (99)
De donde se observa que el hamiltoniano sera:

_ 1 Ay (100)
H = hw011 + hwy 0z, + hag (dlﬁn + E) i o=ty (D) (012 + ay)(@" — @)
0

En la aproximacion de variaciones lentas, da‘zOydTanzO, el hamiltoniano es
aproximadamente el llamado hamiltoniano de Jaynes-Cummings:

hw
donde / n’
2&p

Para un sistema de dos niveles no se consideran todos los vectores propios del atomo, sino

H ~ hwy,ata + hweycipgnoto™ + hg(ato™ + ot a) (101)

dip uy (X)) =gy o son operadores de creacién aniquilacién de fotones en la cavidad.

solamente a las de estado excitado y base |e > y |b > respectivamente. Por lo que la base sera
{le >, |b >}®|p >, donde 8 es el nimero de fotones en la cavidad.

Es importante notar que la base no forma eigenvectores de hamiltoniano, por lo que se calculan los
vectores propios y sus energias, dados por:

H|B,+>=Ep.|B, +> (102)

donde
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h 103
Ep, = hwp £5V49°F — A (103)

1B +>= cos bp |ﬁ—1,e>+sin93|ﬁ,g> (104)
S —sinfg | —1,e > +cosbp|B, g >

donde A = E,,, — (E. — E}). Es decir, delta es la diferencia de energia entre el fotén de la cavidad
y la diferencia entre la energia del estado excitado y el estado base.

Note que:

Los estados propios del sistema se van separando conforme A decrece.
Mientras mayor sea la movilidad del excitdn (g crece) mayor sera la separacion.
Cuando se cumple que A = 0 y 8 = 1, la diferencia de energias de los vectores propios es
hg si un fotdn se asocia a un solo excitdon. Tomar en cuenta que algunos procesos no lineales
pueden excitar un oscilador a niveles superiores al primer estado excitado.
Agregar otro oscilador al sistema resultara en un nimero mayor de vectores propios.
La separacidn esta presente aun cuando la energia no estd sintonizada.
Los vectores propios son estados hibridos entre el estado base y el estado excitado.
Cuando un estado excitado, resonante, dentro de la cavidad se acopla a un fotdn, el estado
hibrido oscilard reversiblemente entre dos estados, el excitado y el estado base,
incrementando el tiempo de emisién:

|0,e >= %(|1,+> -11,—>)

1 —ig et
[0,e >=— (e "+ |1,+> —eh " |1,—>)
V2

1 . )
0.6 >= = (e 1, 4> —ela0]1, )

—iwt

V2

|0,e >= (cosgt|0,e > —isingt|1,g >)

Lo anterior es una solucion aproximada para atomos en cavidades. Cuando el excitdén es generado
en una estructura mas compleja el resultado es similar pero no idéntico. En ese sistema las
frecuencias de la cavidad y el excitdn se deben sustituir por un nimero complejo de la forma [8]:

Ecav - iycav (kll)

Eex — iyex(kll) (105)

donde y es el ancho de dispersion del espectro de emisidn en el caso del excitén y del modo
localizado en el caso de la cavidad.

mq* h (106)
Yex = ndme, mexcfex
Yeav = Ecan/Q (107)

93



donde q es la carga del electrén, g, es la permeabilidad del vacio, m,, es la masa efectiva del
exciton, ¢ es la velocidad de la luz en el vacio, f,, es la fuerza de acoplamiento del excitény Q es
factor de calidad de la microcavidad.

En ese caso el acoplamiento de los osciladores estara descrito por el hamiltoniano:

HY,, = (Ecav — Weav 1/2 (108)
D,

Q/2 Eex — iyex> lpp'k

En una microcavidad formada por arreglos de Bragg de reflectancias R; y R, el factor de calidad
determina la region espacial donde se podra llevar a cabo la interaccidn entre los modos normales
y el excitdn. El volumen de la cavidad que describe el efecto Purcell es en este caso el volumen del
defecto mas la distancia de penetracidn del campo [9], entonces:

_ mw(RR)Y* (109)
=TT RR)

Si el factor de calidad Q es alto y la fuerza de excitén también es alta la energia de separacién de
Rabi, definida como Q, (k;) — Q4 (k;), es [10]:

- (110)
Qpapy = [a (ﬁ) F Vexycav”] — [ex — Year)?/4]

A . . . .
Donde (ﬁ) es el camino dptico del defecto de la microcavidad, F es la estrechez de la cavidad, a

es el coeficiente de absorcion de la zona activa y las dispersiones son funciones de la componente
paralela del campo. Note que en un arreglo bidimensional ésta componente no esta restringida.

Entonces el acoplamiento fuerte es evidente cuando la energia, que separa los modos del oscilador
acoplado, es mayor a los anchos combinados del excitdén y la cavidad. Es decir, el primer término de
la ecuacion (110) es mayor que el segundo.

El acoplamiento estd asociado a la fuerza del excitén que depende a su vez de la masa efectiva. La
masa se puede aproximar partiendo de la ocupacidn de fotones y excitones acoplados en funcién
de la separacion energética entre el exciton y el modo resonante del sistema:

AE(kll) = Ecav(kll) - Eext(kll) (111)

1 AE (ky) (112)
n= _<1 + I >

2 JAE ()% + Q2

1< AE (ky) ) (113)
== 1-—

2 JAE(k)? + Q2

11 Y 1, son los cuadrados de los coeficientes de Hopfield que describen el inverso de las masas
efectivas del polaritén en las dos ramas. El inverso de las masas efectivas en las ramas superior e
inferior seran el promedio ponderado de los inversos de las masas efectivas del exciton y el modo
resonante de la cavidad.
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(2]

3]
[4]

5]

[6]

1 T T 114
_ O (114)

minferior Mexciton  Mcav

1 T T
_ 2 n 1 (115)

msuperior Mexciton  Mceav

Dado que la masa efectiva del exciton es en general mucho mayor a la masa efectiva de la cavidad,
la masa del polaritdn tiende a ser la masa efectiva de la microcavidad. Lo que en emisores no
confinados incrementaria la distancia de difusién de los excitones, aumentando a su vez el tiempo
de decaimiento. Ademads, si k; >> 0, una rama tenderd a comportarse como un foton y la otra
€COMo un excitén.

mwhNn (116)
Meqy = T

donde m,,, es la masa efectiva de la cavidad, N es el niumero principal de los modos de la cavidad,
n es el indice de refraccion de la regién del defecto, c es la velocidad de la luz y L es la distancia
efectiva de la cavidad. Tomando en cuenta la penetracién.

De forma analoga la proporcion de fotones y excitones acoplados nos permite saber que tan
eficiente es el acoplamiento. En el mejor de los casos la transferencia de energia entre fotén y
exciton sera optima cuando las proporciones sean 1/2.

Los coeficientes de proporcion rfz y 12, son los coeficientes de los autovectores del sistema:

[Ecav V;x] (rf) K (Tf) (117)

V;ax Eex Te Te
Donde V,, es el potencial de interaccién que es un medio de la energia de separacién modos

normales del acoplamiento, V,,, = Q,.qp/2.
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Capitulo V.
Silicio Poroso

Resumen.

El silicio poroso es un sistema muy atractivo para la estructuracién de arreglos fotdnicos, ver [1] y sus
referencias, debido a la facilidad que existe para controlar el indice de refraccion. A pesar de eso, los arreglos
activos de silicio poroso son escasos. La razén es que la condicién de confinamiento cudntico, en el silicio
poroso, solo es posible para muy altas porosidades, o lo que es equivalente, para estructuras poco resistentes
mecdnicamente. Esa dificultad puede ser sorteada introduciendo particulas luminiscentes lo suficientemente
pequefias en los poros. En este capitulo se expone el proceso de sintesis de silicio poroso para la fabricacion
de arreglos fotdnicos, desde el proceso de formacidn hasta las caracterizaciones necesarias.

En la actualidad se acepta la explicacidon de la generaciéon de poros en un cristal de silicio mediante una
disolucién parcial por anodizaciéon, donde se lleva a cabo una reducciéon del silicio por el acido
hidrofluorhidrico HF y la liberacidn de hidrégeno. Esa explicaciéon permite de manera indirecta explicar por
qué el crecimiento es en la direccion cristalografica y preferentemente en la punta de los defectos.

Una vez fabricada la muestra de silicio poroso es necesario hacer un conjunto de caracterizaciones previas
antes de poder formar arreglos multicapas. Esas caracterizaciones incluyen: la medicién de la velocidad de
ataque con micrografias SEM, la determinacién del tamafio de poro y el indice de refraccién efectivo
resultante luego de hacer un tratamiento térmico a las muestras.

Se concluye con las curvas obtenidas para los indices de refraccién como ultimo paso para el disefio de las
estructuras. Debe resaltarse que la calidad de la aproximacién de indices de refraccion se determina del
ajuste experimental entre las curvas de reflectancia experimentales y las calculadas por el método de la
matriz de transferencia o la ecuaciéon de Airy.
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V Silicio poroso

Las estructuras dieléctricas que se estudian en este trabajo fueron fabricadas en el laboratorio de ICAT de la
UNAM campus CU y en los laboratorios del IER, también de la UNAM, pero campus Morelos.

El silicio poroso se sintetiza por medio de una semi-disolucién electroquimica en un proceso de anodizado.
Puede ser descrito como una estructura con poros distribuidos superficialmente al azar, que se propagan
preferentemente en la direccidn cristalografica. El resultado es un material al que se puede controlar el indice
de refraccidn a partir de las condiciones de anodizado con una gran superficie libre. En el caso de un arreglo
fotdnico activo, donde la particula luminiscente no es un cristal propio de la estructura, la respuesta fotdnica
del arreglo puede ser estudiada de forma independiente a las particulas emisoras de luz.

En este capitulo se explicara el proceso de formacion de silicio poroso y, los tratamiento y caracterizaciones
necesarios antes de generar un arreglo foténico. El capitulo concluye con la propuesta de condiciones para
formar estructuras cuasi cristalinas unidimensionales, que favorezcan el acoplamiento fuerte entre los
polaritones de puntos cuanticos de CeCd/ZnS y los modos del cuasi cristal.

Todas las graficas del presente capitulo, fueron generadas y analizadas en R®, Matlab® e Imagel)®
V.l Generalidades

El Silicio Poroso (PSi) fue desarrollado por la pareja de investigadores Uhlir a mediados de 1950 en los
laboratorios Bell, mientras investigaban un método de micro maquinado de obleas cristalinas de silicio por
medio de ataque electrolitico. Como resultado obtuvieron una disolucién parcial, donde la superficie disuelta
era altamente irregular e inhomogenea.

Ellos observaron que durante la disolucién de la oblea por anodizado, se formaban pequefios poros que se
propagaban preferentemente en la direccion cristalografica [2], Figura V-1. Y mostraron que el control de la
densidad de corriente permite a su vez el control de la porosidad, que a su vez permite, de forma indirecta,
controlar otras propiedades importantes, como el indice de refraccion efectivo y la superficie disponible. El
control de ambas ha permitido desarrollar una gran variedad de aplicaciones, tanto médicas, como
tecnoldgicas.

Se suele describir al PSi como una estructura en forma de esponja, donde regiones solidas de silicio cristalino
(generalmente dopado con Boro o Azufre) forman un esqueleto con huecos llenos de un material distinto
(gas, nano-particulas o liquidos), formada a partir de un proceso de anodizado. Aunque existen equipos
comerciales para la fabricacion de silicio poroso, en los laboratorios de investigacién este proceso se lleva a
cabo en una celda de teflon, ya que es un material altamente resistente al electrolito, formado por una
mezcla de acido fluorhidrico y etanol. El resto de los componentes que estén en contacto con el electrolito
también deben ser resistentes a la corrosion, en el caso de una celda horizontal como la que se explicara
posteriormente, el electrodo debe ser de oro o platino. Es altamente recomendable que el resto de las
herramientas, como pinzas o vazos de precipitado, necesarios para almacenar el electrolito, sean de plasticos
resistentes al HF.

Explicar el proceso de disolucidn no es un trabajo terminado, sin embargo, en la actualidad, la propuesta mas
aceptada es la descrita por O. Bisi [3]. Su trabajo puede ser consultado directamente para mayores detalles.
Bisi explica la disolucion como resultado de la disociacién de atomos de Si del cristal y su sustitucidon por
iones H provenientes del electrolito en un proceso de reduccién.
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Sustrato

Figura V-1  Estructura de silicio poroso, sintetizado en una oblea semiconductora de baja resistividad (~0.001
mQ) de silicio tipo P (dopada con Boro). La densidad de corriente fue 23mA/cm2. En la imagen
se verifica que los poros se forman preferentemente en la direccién cristalografica <001>.

El balance quimico de esa propuesta requiere la presencia de dos atomos de hidrégeno por cada dtomo de
silicio, el balance propuesto es:

Si+6F~ +2H' > SiF?~ + H, (1)

Posteriormente un atomo de silicio de la red es intercambiado por un atomo de hidrégeno, ecuacién (2),
siempre que haya presencia de electrones disponibles para la reaccidn. Por esa razén es necesaria una fuente
de cargas dentro del cristal, que se puede lograr dopando una oblea cristalina de silicio.

Si + 6HF > H,SiFg + H, + 2H* + 2e_ (2)

El dopaje no afecta el balance de la ecuacion (1), sin embargo, las condiciones del anodizado dependen del
tipo de dopante. En las obleas con dopaje tipo N es necesario iluminar la muestra al mismo tiempo que se
aplica la corriente para liberar la carga del sustrato y generar la disolucidn. En cambio, en un semiconductor
tipo P, la presencia de huecos asegurara el flujo de electrones.

La cantidad de electrones disponibles para la reaccion dependera de la densidad de corriente. Si la cantidad
de electrones es suficientemente grande, el resultado de la reaccidn serd una disolucién total o electropulido,
en el caso contrario, por debajo del umbral de electropulido, se formaran poros.

Una vez terminada la reaccién, atomos de hidrégeno quedan ligados a la superficie del cristal de silicio,
resultando en una capa de hidrégeno altamente reactiva y facilmente removible. Pero, en el caso de
electropulido, esa capa de hidrégeno también es removida. La diferencia entre una semireaccién vy el
electropulido es la cantidad de electrones disponibles: en la formacidn de poros se requieren Unicamente
dos electrones y en el electropulido son necesarios 4. La reaccién en el régimen de semi disolucion es la
ecuacion (2):

El producto final de la reaccién es la molécula H,SiFg o alguna de sus formas ionizadas. Eso significa que,
durante el proceso de formacion de poros, dos de los cuatro electrones del Si participan en la transferencia
de carga interfacial, mientras que los otros dos participaran en la liberacién de hidrégeno. Este modelo de
ataque de Lehman y Gosele seilustra en la Figura V- 2.
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Lehman estipula un esquema de oxidacién de superficie, con captura de huecos y una subsecuente inyeccién
de electrones. En la Figura V- 2 se ilustran los enlaces de hidruro del Si que pasivan la superficie, a menos
que un hueco esté disponible.

Esta hipotesis es respaldada por la observacién experimental de que el gas de hidrégeno continta
formandose de la matriz porosa aun cuando se ha suspendido la corriente por un tiempo considerable.
Ademas, de la confirmacion de la presencia de enlaces Si-H durante la formacion de PSi, que se verificd
experimentalmente durante el analisis de la oxidacion del material y publicado en 2018 [4].

Segun lo anterior la formacién de los poros requiere de la acumulacién de carga, por lo tanto:

1. El sustrato debe aportar los huecos, disponibles en la superficie.
2. Las paredes de los poros son pasivas y las puntas activas.
3. El ataque electroquimico es auto-limitante. Ademas, existe una disoluciéon pasiva de éxido de

silicio formado por la interaccién con agua, lo que resulta en un ensanchamiento del poro en
las regiones mds externas [5]. Este gradiente en la porosidad debe tomarse en cuenta
durante las aproximaciones de medio efectivo, si el proceso de sintesis no garantiza
homogeneidad en la direccién de formacién de los poros.

4, La generacién de poros solamente ocurre cuando todos los huecos disponibles en la
superficie reaccionan inmediatamente.

5. La densidad de corriente debe ser menor al umbral de electropulido.

En resumen, la cinética de la formacidn de poros es la siguiente: inicialmente la superficie atacada resulta en
una region irregular de alta resistividad, que tendrd un espesor mayor o menor (del orden de uma nm)
dependiendo de a) el tipo de dopante y b) la densidad de éste. Luego comienza el proceso de disolucién
regular para muestras de baja resistividad o aleatorio en caso contrario. Las columnas (o los poros)
resultantes tendrdn en general una distribucion aleatoria, pero se generan con secciones transversales del
orden de decenas de nm?, en cuyo caso el material sera luminiscente debido al confinamiento cuantico [6].

Como se dijo anteriormente, la superficie de los poros resultantes es altamente reactiva debido a la presencia
de hidrogeno [7]. Esa superficie rica en hidrégeno debe ser removida si se quiere estudiar la respuesta de un
material sin modificarlo. Es decir, es necesario hacer un proceso de pasivacion previo a la introduccién de
cualquier material en los poros. La Figura V- 3 muestra el espectro ATR de las muestras recocidas durante 5
minutos a distintas temperaturas, eso con la intencién de estudiar el proceso de pasivacion por tratamiento
térmico en una atmosfera no controlada.

Del andlisis de la imagen se concluye que al incrementar la temperatura se promueve el proceso de
sustitucion de las moléculas de hidrégeno por oxigeno en la superficie. El resultado es un cristal de éxido de
silicio quimicamente neutro para muchas reacciones.

Sin embargo, debido a la disolucién pasiva del éxido de silicio en presencia de HF, se puede incrementar la
porosidad de una pelicula ya fabricada al sumergirla nuevamente en acido, resultando en la reduccién de la
seccion transversal de las columnas de Si, esto se ha hecho para modificar el espectro de emisién de muestras
luminiscentes.

Las propiedades finales del PSi dependen de una gran cantidad de factores: La temperatura, la humedad, la

densidad de corriente, la resistividad del sustrato (densidad de dopante), la concentracién de acido, los
componentes del electrdlito, el proceso de secado, entre otros. O. Bisi presenta una tabla similar a la Tabla
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IV-1, donde se resumen algunas de las relaciones entre las caracteristicas de los poros y las condiciones de
sintesis:

Parametro que se incrementa Porosidad Velocidad de ataque Corriente critica
Concentracion de HF Se reduce Se reduce Incrementa
Densidad de corriente Incrementa Incrementa -

Tiempo de ataque (anodizado) Incrementa Se reduce ligeramente -

Temperatura - - Incrementa
Oblea tipo p Se reduce Incrementa Incrementa
Oblea tipo n Incrementa Incrementa -

Tabla Iv-1: Relaciones entre los parametros de fabricacian y las caracteristicas de los poros segun 0. Bisi, et al.
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Figura V-2 Formacion de enlaces en la disolucidn electroquimica de Si en HF, Lehmann and Gosele. 0. Bisi, et. al. [3].
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Figura V-3 Espectros de absorcion de IR para estudiar el proceso de oxidacidn de PSi durante un tratamiento térmico

enuna atmosfera de aire. Cada linea corresponde a un tratamiento de § minutos a diferentes temperaturas,
se observa la disminucidn de hidrogeno en las superficies pasivadas al ser comparadas con una muestra
sin tratamiento térmico (linea roja), que tiene un mayor nimero de iones en |a superficie (4],

Para interpretar la Tabla IV-1, hace falta definir a que se refiere cada uno de los elementos que la componen.

La primera columna describe los parametros de sintesis:

El electrolito: es una mezcla homogénea de acido hidrofluorhidrico (HF): etanol: glicerol, en una
relacién volumétrica determinada por las propiedades finales que se desean obtener en el PSi. Por
ejemplo, durante este trabajo se ocupd un electrdlito en proporciones 7:3:1.

Densidad de corriente: Durante el anodizado se debe aplicar una corriente constante para generar
poros mas o menos homogéneos [3]. Da densidad de corriente es la razén entre la corriente y el drea
efectiva de ataque. Hay al menos dos técnicas de aplicacion de corriente, la primera con corriente
constante y la segunda con corriente en funcién del tiempo. Asi, se hace referencia al tiempo de
ataque como el tiempo durante el cual la corriente es constante.

Tiempo de ataque (anodizado), es el tiempo durante el que se suministra corriente a la celda de
ataque. Si se aplica una corriente distinta de 0 durante todo el proceso de sintesis, el tiempo de
ataque es proporcional al espesor de la region porosa. Es importante recalcar la acumulacion de
hidrégeno en la regién de disolucion, ya que reduce la poblacién disponible de moléculas de acido y
afecta a la velocidad de ataque.

Temperatura, es la temperatura en el laboratorio durante la sintesis.

Tipo de oblea, se refiere al tipo de dopante del semicoductor y a su concentracion.

Los parametros anteriores modifican distintos atributos de la pelicula de Psi:

Porosidad: Es el factor de vacio o la razén entre el volumen total de los poros Vp y el volumen de la
region porosa o volumen aparente Va. Para medir la porosidad experimentalmente se suele usar la
técnica gravimétrica [8, 9]. Esa técnica consiste obtener la razén entre las masas de la oblea de silicio
en distintas condiciones, la masa de la oblea antes del ataque m,, después de la anodizacién m, y
luego de retirar la estructura porosa del sustrato ms. Para medir m3 se pueden disolver las columnas
de PSi con una solucién al 3% de KOH. Entonces la porosidad sera:

m—m
P(%) = ——= )
1 3

En el caso de conocer la densidad promedio de la estructura porosa (densidad de bulto) de una capa
simple p y la superficie de ataque S, se puede estimar la profundidad del ataque a partir del peso
medido por gravimetria:
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Se suele clasificar a la porosidad en porosidades parciales. La porosidad puede ser total, abierta o
cerrada, dependiendo de si particulas de interes pueden o no, introducirse en los poros. La porosidad
es abierta cuando el volumen del gas tomado en cuenta es Unicamente el de los poros con radios
mayores al tamafio caracteristico de las particulas, la porosidad es cerrada en el caso contrario y la
suma de ambas porosidades parciales sera la porosidad total.

La densidad es la relaciéon de masas que componen el arreglo y el volumen que ocupan. Segun Sailor
[2] se habla de la relacion entre la cantidad de gas (aire) y sustrato, reportandose de tres formas
distintas:

1. Densidad verdadera, densidad del sustrato relativa al volumen degradado.
Densidad de bulto, densidad total tomando en cuenta todas las estructuras. En el caso de un
ataque con corriente variable las columnas del sustrato, los poros utiles y los huecos inaccesibles.
3. Densidad aparente, densidad entre el sustrato y los poros inviables.

Asumiendo que el volumen ocupado por los atomos de hidrégeno en la superficie es despreciable,
entonces la densidad verdadera es la reportada en la literatura: 2,33g/ml.

e Velocidad de ataque, sera la razén entre el espesor de la regidn porosa y el tiempo de ataque.

e Corriente critica, es la corriente minima para electropulido. El electropulido suele usarse en dos
casos, primero, antes del ataque para asegurar que el tamafio transversal de los poros sea
aproximadamente constante y segundo, para desprender del sustrato regiones porosas (muestras
autosoportadas).

Con lo anterior se puede interpretar la Tabla IV-1:

A mayor concentracién de acido, manteniendo constante el resto de las variables: la corriente, el tiempo de
anodizado, la temperatura y la humedad; se reducen la porosidad de la muestra y la velocidad de ataque, y
se incrementa la corriente umbral para electro pulido.

Para efectos fotdnicos es importante la conservacion del camino 6ptico, un gradiente de porosidad en
funcién de la profundidad de ataque a corriente constante es indeseable. Sin embargo, se ha observado que
dicho gradiente se puede originar por la disolucién de 6xido de silicio [5] y por el cambio de concentracién
de acido en el electrdlito debido a la evaporacién. Segun la literatura (antes citada), la evaporacion es mas
importante que la liberacion de Hidrégeno en las zonas de disolucién. La evaporacién se ve promovida por el
incremento de temperatura ambiental, disminuyendo la velocidad de ataque, aunque no hay una
determinacion experimental del efecto.

Durante el proyecto se estudio la interaccién de los modos de las estructuras de silicio poroso con particulas
luminiscentes que se introdujeron en ellas, por tanto, el tamafio de los poros es determinante. A pesar de
gue no hay una relacidn entre la porosidad y el tamafo de los poros, pues el volumen desocupado dependera
de la concentracion de poros y de la seccion transversal de éstos, el tamafio de los poros esta normalmente
distribuido en las muestras, lo que se puede verificar a partir del andlisis estadistico de los poros en imagenes
de SEM.
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FiguraV-4  Micrografia SEM de PSi, vista superior. En este caso se trata de mesoporos

En general los nanoporos se clasifican seglin su tamafio, Tabla IV-2. Cuando el didametro transversal promedio
de los poros es menor a 2 nm se clasifican como microporos, mesoporos cuando esta entre 2 nmy 50 nm, y
macroporos si miden mas de 50 nm.

El tamafo de poro establece una condiciéon limite para introducir particulas en la estructura del Psi. Para
determinar su promedio se analizan micrografias tanto AFM como SEM, similares a la mostrada en la Figura
V-4, con un software especializado.

Tipo de poro Tamafio

Macroporo didmetro> 50 nm
Mesoporo 2 nm < didmetro< 50 nm
Microporo didmetro< 2 nm

Tabla Iv-2:  [lasificacidn de poros segin su tamafio.

Los poros de Psi, en estructuras foténicas, son generalmente menores a los 100 nm. Sin embargo, en las
obleas tipo n se pueden encontrar estructuras con poros de gran tamafio y columnas muy delgadas, de tal
suerte que se puede considerar que quedan cristales de silicio cristalino rodeados de éxido de silicio,
favoreciendo el confinamiento cudntico y por tanto son naturalmente luminiscentes.

Para hacer la determinacién de tamafio se hizo la secuencia de pasos ilustrada en la Figura V- 5, inicialmente
en R® y posteriormente en imageJ®:

a) Obtener micrografias SEM con resolucion suficiente para determinar el tamafio de poro (diametro del
poro del orden de la escala)

b) Como se observa en la Figura V- 4, laimagen esta formada por una escala de grises muy irregular (existen
muchos puntos blancos y negros o ruido de sal y pimienta como suele denominarse), esto hace dificil un
andlisis automatico de color, por lo que se suavizo la textura empleando un algoritmo de autocorrelacién
en 2D, necesario para el paso siguiente.

¢) Para mejorar la seleccién del umbral de tono se ocupd un algoritmo de clasificacidon no supervisado
conocido en la literatura como Fuzzy K-means [10], el nimero de centroides fue determinado
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FiguraV-5 Prpcesamiento de imdgenes para la determinacian del tamafio de poros en R. a) imagen original, b)
imagen con textura suavizada, c) Imagen con agrupacion de colores por K-medias, d) imagen
resultante en blanco y negro.

arbitrariamente a 10, con 100 repeticiones, aunque se sugiere usar el nimero que mejor ajuste el
resultado a la porosidad medida.

d) De laimagen blanco y negro resultante se obtuvo la distribucidn de centros y tamafios con Imagel®. Se
eligieron los grupos analizados segln un criterio de minima drea y circularidad, se obtuvo el histograma
de pixeles para observar la normalidad de la distribuciéon y se asocié la media a la superficie transversal
del poro.

e) Asumiendo que la seccidn transversal es aproximadamente circular, se calculd el didametro promedio,
que resultd ser del orden de 14 nm para la muestra de menor tamafio de poro.

El andlisis hecho también se implementé en Matlab para el conteo de nano particulas, modificando el
suavizado por un proceso de media mévil + un ajuste de histograma, ello resulté en una mejor seleccién de
zonas obscuras.

V Determinacion del indice de refraccion.

La luz al viajar por un medio heterogéneo es dispersada debido a las diferencias de densidad. Si la longitud
de onda es lo suficientemente grande (longitudes mayores al radio medio de los poros), la luz se propagara
como si no existiera la heterogeneidad, es decir, se refractard como si existiese un indice de refracciéon
efectivo. Por esta razén es frecuente que la longitud de onda de resonancia de los arreglos foténicos
corresponda al espectro infrarrojo. En el espectro visible. El PSi se comporta como un medio homogéneo
siempre que la capa sea delgada [11, 12].

Esto permite que una sucesidn de regiones de densidad constante y dimensiones pequefias (del orden de la
longitud de onda), con interfases aproximadamente planas formen un arreglo foténico. Para lograr que un
disefio pueda ser reproducido experimentalmente es determinante conocer el indice de refraccién con la
mayor certeza posible, tomando en cuenta que la formacién del Psi es un proceso aleatorio y por lo tanto
mientras mayor sea la longitud de onda de la luz, mejor serd el ajuste.
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Indice refraccién en funcién de la porosidad
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FiguraV-6 |ndices de refraccidn calculados con distintas técnicas, una aproximacidn experimental por
elipsometria y el modelo tedrico de Bruggeman descrito en [13).
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FiguraV-7  Ajuste de las funciones W y A de elipsometria para capas simples de silicio poroso con un espesor
de 2a0 nm.

Existen diferentes técnicas para hacer dicha caracterizacidn, que en general no coinciden en el resultado,
Figura V- 6, y por esa razdn se suele elegir la que mejor reproduzca los resultados experimentales [13].

La Figura V- 6, muestra la dependencia del indice de refraccién con la longitud de onda usando dos métodos
de aproximacion diferentes, elipsometria (lineas discontinuas) y una aproximacién de medio efectivo usando
el modelo de Bruggeman. El color de cada linea esta en relacion con distintas corrientes de sintesis.

Las tres corrientes efectivas que se emplearon fueron: 1 mA, 2 mA y 20 mA. Las muestras fueron fabricadas
en una celda de teflon de area circular con didmetro de 1.12 mm.

El método de Bruggeman emplea la porosidad como parametro de aproximacién. La cual suele medirse por
gravimetria. En este caso se empled la media aritmética de la porosidad calculada por elipsometria para hacer
la comparacion. No se ocupd gravimetria para la determinacion de la porosidad por la gran desviacién de los
datos obtenidos en las condiciones del laboratorio. Hay que resaltar dos inconvenientes del método, primero
que el error en relacién a la porosidad es del orden de §p? y segundo que no toma en cuenta pequefias
variaciones en la densidad. En otras palabras, no es capaz de seguir el cambio de indice de refraccion por la
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oxidacion. Este es un gran inconveniente, ya que el corrimiento de los espectros por oxidacién es un
pardmetro que se ajusta experimentalmente, pero que seria bueno poder conocer analiticamente.

Para calcular el indice de refraccién por elipsometria se usé un elipsémetro Woolan del laboratorio de termo
ciencias del IER UNAM. El modelo seguido para hacer el ajuste es el descrito por Zeus M [14], donde se
modela a la estructura de silicio como una pelicula con un gradiente de porosidad en la direccién normal,
considerando que el maximo de porosidad estd en la superficie y el minimo en la interfase silicio- silicio
poroso, lo que es compatible con una estructura no homogénea en la direccion normal y con la disolucidn
pasiva.

Los criterios para determinar la calidad del ajuste son la minimizacidn de la desviacién cuadratica entre las
respuestas de la polarizacion medida y modelada. La Figura V- 7 muestra el ajuste logrado en el laboratorio
para las funciones ¥(w) y A, ademas de la correspondencia del tamafio simulado y el medido por micrografia
SEM.

Dado que este modelo no considera la capa de Oxido de silicio en la superficie de los poros, mientras mayor
sea la oxidacién mayores ajustes se deben hacer a los indices de refraccion.

Para verificar el resultado, con el indice de refraccién complejo, se calculd la reflectancia de una capa simple
usando la ecuacion de Airy [15], ecuacién (5), y se compard con la reflectancia medida experimentalmente:

_ Rip+ Ryze?ikzd (5)
14 RyyR,e2tk2d

La ecuacion (5) corresponde a la reflectancia de una pelicula con indice de refraccién n,, asumiendo que se
cumplen las condiciones de reciprocidad, y que esta embebida entre dos regiones con indices de refraccién
n, y n3 respectivamente. Los subindices hacen referencia a la regiéon o la interfase estudiada, y las
reflectancias R;; se calculan segun las ecuaciones de Fresnel.

En la Figura V- 8, se comparan las reflectancias medida y calculada, usando como variables tanto los indices
de refraccién como la profundidad de la regién porosa, medida a partir de micrografias SEM. El célculo fue
hecho considerando la parte imaginaria del indice de refraccién para mejorar el ajuste. En caso contrario no
existe correspondencia entre los maximos y los minimos de ambas curvas. La correspondencia fue la ultima
verificacion empleada para determinar cuando el indice de refraccidn ajustado se consideraba aceptable.

La correspondencia entre las posiciones de minimos y maximos estd asociada a una correspondencia en
camino 6ptico. La diferencia entre reflectancias maximas y minimas puede deberse a 2 razones, la primera
un error en el contraste (como se ve en la Figura V- 6 diferentes modelos resultan en diferentes contrastes)
0 a un error en la determinacion del indice de refraccién del sustrato (ver capitulo Il). Por otro lado, La falta
de correspondencia en los extremos de la curva (altas y bajas frecuencias) se debe a que el indice de
refraccion no puede ser aproximado como constante para longitudes de onda mayores a la regién disponible
en elipsometria, ademas el ajuste se hace peor conforme la pelicula de silicio poroso crece, por el incremento
en la dispersion debida a las irregularidades de las interfases, la superficie y las columnas de silicio. Esto es
muy importante para arreglos fotonicos ya que al incrementar el nimero de capas también empeora la
correspondencia.
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Figura V-8 Reflectancia de una capa simple de silicio poroso, comparada con la reflectancia calculada con la
ecuacidn de Airy ocupando los indices de refraccion ajustados experimentalmente por elipsometria.

Anodo / placade
P\ cobre

Figura V-9  [ispositivo para la sintesis de PSi. La corriente es controlada por una fuente que a su vez es controlada
por una computadora. El voltaje y la corriente son monitoreados por medio de voltimetros, la magnitud
del voltaje sirve como control de calidad de |a sintesis. La oblea de silicio se expone al &cido por la
ranura inferior de la celda con forma circular y de perfil canico, para reducir las inhomogeneidades
no deseadas en el perimetro de la regidn de sintesis. La corriente fluye por el electrolito hasta el
sustrato, que estd conectado a |a fuente, por medio de un anodo de platino y un catodo de cobre.

Para regiones fuera del rango de sensibilidad del elipsometro, en particular la region infrarroja cercana, la
reflectancia experimental no puede ser reproducida, por esa razén ademas de la oxidacidn, se considerd el
método tedrico.

El método de medio efectivo de Bruggeman establece el indice de refraccion en funcién de la porosidad [13],
las ecuaciones (6) y (8) muestran la parte real (npg;) y compleja (kpg;) del indice de refraccion. Note que, si
la parte compleja del indice de refraccién del aire es 0, entonces la parte compleja del indice de refracciéon es
una simple aproximacién lineal. La solucién para el método de medio efectivo es:

angg; + bnd;+c =0 (6)

donde
a=2
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(7)
b = Pn% —2Pn% —2(P — Dn& + (P — Dn?,

a2 02
C = NgiNgire

Este modelo tiene 4 raices, el indice de refraccién que se usé como aproximacion fue la raiz que cumple con
las condiciones limite del silicio poroso: })irri npg; = 1,y cuando })irr(l) Npgi = Ng;-
- -

1
k}z’si _ kﬁire — (1 _ P) 1— kéire k}z’si 3 (8)
kS kg ks )\ kS,

VIl Sintesis de silicio poroso

Otras ventajas del silicio poroso, ademas de las mencionadas hasta ahora son el bajo costo de fabricacién,
estar fabricadas con un material biodegradable [16] y |a facilidad para controlar las propiedades finales con
una baja incertidumbre (una vez bien caracterizado el sistema). Sin embargo, no se puede quitar el dedo del
renglén, la rugosidad tiene un papel importante al reducir la capacidad de transmitir luz a lo largo del
material.

El anodizado de las muestras se hizo en una celda de teflon alimentada por una fuente de corriente Keithley
2450. El esquema del arreglo de celda de ataque horizontal se muestra en la Figura V- 9, y esta constituido
por una malla de platino (o un hilo de platino si se desea hacer un gradiente de porosidad superficial) como
catodo, una lamina de cobre o danodo (el material se elige para favorecer el flujo de electrones), una fuente,
dos multimetros para monitorear la corriente y el voltaje durante la disolucién, y la celda de teflén. Ademas
de sensores de temperatura y humedad, debido a que las variables ambientales son incontrolables en
nuestro laboratorio y si la humedad es muy grande las estructuras colapsan.

Los multimetros tienen como objetivo ser indicadores de error durante la sintesis. En caso de derrame u
oxidacion excesiva de los circuitos, el voltaje se incrementara abruptamente sobre los voltajes registrados

s . . . mA
histéricamente para el sistema. En nuestro caso, para densidades de corriente altas, del orden de 30%’ y
- mQ . .
un sustrato con resistividad de 1~5 p— el potencial no supera los 1.4 volts de magnitud. En caso de ser

mayor se ha asociado un error experimental, como los mencionados.

El primer paso para fabricar estructuras de Psi es hacer una caracterizacién de la regularidad de las interfases.
Las muestras estudiadas fueron fabricadas en el IER de la UNAM y para garantizar la repetibilidad se hicieron
en grupos etiquetados por fecha (todas las muestras de cada lote se fabricaron en la misma fecha, reduciendo
la variabilidad entre ellas resultante de las condiciones ambientales).

Los arreglos fotdnicos unidimensionales mas simples se fabrican con dos materiales de distinto indice de
refraccion. En el caso del Psi eso significa emplear dos densidades de corrientes distintas, o lo que es
equivalente, usar dos corrientes diferentes manteniendo el area de ataque constante. En este caso fueron
dos corrientes netas de 40 mAy 1.5mA.
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La caracterizacidon del proceso de sintesis comienza con la medicién de la velocidad de ataque asociada a
cada corriente, es decir la relacion entre el tiempo total en que se suministré corriente y el espesor final de
las peliculas, que se midié empleando micrografias.

Para hacer un estimado del tiempo necesario para fabricar las capas con un camino éptico de 1/4, se partié
de los registros disponibles en el IER de fabricacién de psi en afos anteriores.

‘o prof.esperada (9)
 vel.registrada

Se fabricaron muestras con un tiempo de ataque estimado, tal que, el espesor fuese de 300 nm a 400 nm.
Una vez fabricadas, se midio el espesor y se compararon el espesor promedio con el espesor esperado. Con
esa razén de espesores se calculd el factor de correccién.

La rugosidad de las interfases se estudié con muestras fabricadas con al menos dos regiones de diferente
porosidad. El analisis de micrografias SEM consistié en obtener, a ojo, una banda que contenia por completo
las regiones de cambio de porosidad. Actualmente con analisis de imagen en Matlab podemos obtener la
linea de interfase y hacer un ajuste lineal, de esta forma calcular la desviacién estandar de la rugosidad en
las interfases. Sin embargo, los datos que presento aqui no tienen relacién con este nuevo analisis y se
encuentran reportados en la tesis del estudiante lvdn Motafio Jaramillo bajo la asesoria del autor de este
trabajo.

Para garantizar la repetibilidad es importante dar mantenimiento con regularidad a todos los dispositivos
involucrados en la sintesis.

e Cambiar los cables y conexiones regularmente reduce la posibilidad de alta resistencia en el sistema.
En la experiencia en el laboratorio, se ha observado que, al incrementar la resistencia en el circuito,
se incrementa también la velocidad de ataque. En particular se pueden generar errores de hasta 50
nm en la profundidad de ataque por oxidacién de los cables, esto implica un corrimiento de las
brechas en el espectro mayor a dos veces el error de profundidad. Si se quiere predecir la posicién
de las brechas, un corrimiento de 100 nm en los espectros es muy importante.

e Lamallade platino (catodo) debe ser lo mds plana posible, evitando irregularidades en las interfases
y todos los hilos que las componen deben estar completamente sujetos, no puede haber hilos
sueltos. Durante la caracterizacidn de interfases notamos que es tan importante la forma de la malla
como el método empleado para la remocion de burbujas.
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FiguraV-10 [elda de ataque electroquimico. Con componentes resistentes al 4cido para evitar fugas y
contaminacian. Hay al menos dos configuraciones de sintesis disponibles en los laboratorios de la
UNAM. El primero es para sintetizar una muestra con porosidad superficial constante, en ese caso el
catodo debe ser una malla. £l sequndo es una muestra con un gradiente superficial de porosidad, en
ese caso se usa un hilo de platino (linea roja), el gradiente de porosidad dependers de la corriente
efectiva y la distancia d.

El sustrato tiene una cara pulida, el ataque se hace en esa cara. En la cara rugosa se deposita una
pelicula de aluminio para mejorar la conduccién de electrones desde el catodo al sustrato. Se puede
hacer sintesis en algunos sustratos sin necesidad de emplear el aluminio, pero dependera del tipo de
semiconductor y de la calidad de interfases requerida. Para el presente trabajo se usé aluminio del
99% de pureza para hacer el depdsito en la cara rugosa, al que una vez depositado, se somete a un
tratamiento térmico a 350°C por 30 minutos en una atmdésfera de nitréogeno, para mejorar el
acoplamiento entre aluminio y semiconductor.

El depdsito de aluminio se hizo por evaporacidon en una campana de vacio, en un alto vacio
(10=5torr) para evitar la formacién de alimina y otros contaminantes.

El depdsito debe hacerse con rapidez, ya que si se hace lentamente la pelicula final de aluminio
tendrd contaminantes que incrementaran la resistencia del sistema y no podra hacerse una buena
sinterizacion con el sustrato. Se debe dejar enfriar el depdsito con el vacio para evitar la
contaminacidon mientras la pelicula estd a una temperatura elevada.

Verificar la integridad de los empaques de tefldn para reducir el riesgo de escurrimientos que pueden
dafar el equipo y resultar en lesiones posiblemente mortales. Es altamente recomendable hacer una
revisiéon del riesgo de trabajo con acido fluorhidrico. En caso de escurrimiento el dcido disolvera la
pelicula de aluminio, liberando energia en forma de calor y dafiard la placa de cobre.

La Figura V-10, muestra un esquema transversal de la celda de ataque, donde se observan los
empaques necesarios. Para garantizar la homogeneidad en la superficie de PSi, no se debe aplicar
demasiada presidon en la celda de ataque, un exceso de presion se observard como estrias en la
superficie del PSi. Cuanto mds pequefia sea la zona de ataque mayor sera la influencia de una alta
presion. Lamentablemente esto Ultimo se tendra que resolver con la experiencia de quien esté
fabricando el material.
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FiguraV-11  |ndices de refraccidn. Observe el crecimiento de la dispersion al reducir la longitud de onda, ademés,
de ser la misma region donde el material se vuelve absorbente (indice de refraccidn imaginario crece)

e  Cuidar la composicion volumétrica del electrdlito, para garantizar el tamafio de poro (transversal y
longitudinal), la homogeneidad de las interfases y la velocidad de ataque en el orden de décimas de
nanémetro. El electrolito ocupado fue en una relacién volumétrica 7:3:1 como se menciond
anteriormente.

Durante la sintesis, el cambio de corriente equivale a un cambio en la porosidad y los tiempos efectivos
permiten controlar el espesor de la regidon semidiluida. Es importante resaltar la funcion de los componentes
del electrolito, asi, si alguno falta o cambia en proporcién volumétrica se podra intuir cual serd el efecto en
la pelicula resultante. En el trabajo presentado en la tesis de Ivan Jaramillo se exploran también los efectos
de una malla dafiada o de un proceso de remocién de hidrégeno menos invasivo.

a) El etanol permite que el acido escurra dentro de los poros. Ya que el silicio cristalino es hidrofébico
[17] y el HF se encuentra en una disolucién acuosa al 48%, la presencia de agua provoca una
resistencia al escurrimiento del dcido necesario para la disolucién dentro de los poros, por lo que
reducir la proporcién de etanol en el electrolito cambia la velocidad de ataque. Este efecto es
determinante en capas o arreglos con profundidades mayores a 1 um.

b) La glicerina permite sintetizar interfases mas planas, regulando la velocidad con que el electrolito se
intercambia dentro de los poros, reduciendo la rugosidad presente en sintesis con electrolitos
formados sdélo por etanol y acido. Una estrategia para reducir la rugosidad en las interfases de
distinta porosidad en la direccidn de disolucion, es hacer el anodizado introduciendo intervalos
donde no se aplicara ninguna corriente, eso permite que el dcido escurra dentro del poro y facilita el
flujo de salida del hidrégeno. En el presente trabajo se usaron intervalos de 4 segundos con corriente
activa y 1 segundo sin corriente.

En cuanto a la seccién transversal, se usé una zona circular, su didmetro se midié analizando las fotografias
tomadas con un microscopio de una muestra con un espesor mayor a 1um a la que se removié el PSi
diluyéndolo con una mezcla de KOH al 3%. Con ayuda de ImageJ® se contd el nimero de pixeles del didmetro
en muchas direcciones (aleatorias) y se asignd al didmetro la media del resultado. La escala se fotografio
simultdneamente usando un vidrio graduado sobre la muestra. La medicién se repitié varias veces por
distintas personas para reducir el impacto de una caracterizacidn subjetiva del didmetro. Como es de esperar,
el tamafo medio no depende de las condiciones de fabricacidn, solamente de la celda y el empaque ocupado.
Las curvas de indices de refraccion finales que se ocuparon para la sintesis de los arreglos fotdnicos se
muestran en la Figura V-11.
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FiguraV-12  fspectro de reflectancia de una capa simple. Los indices de refraccidn para hacer el célculo
corresponden a indices de silicio poroso medidos experimentalmente. Note que no se trata del
espectro ideal de una cavidad de Fabry-Perot, sin embargo, el corrimiento de los méaximos y los
minimos permite conocer el cambio en el indice de refraccidn y la profundidad de la muestra.

Una vez caracterizada las capas de porosidades extremas, cada capa simple puede ser caracterizada por las
posiciones de los maximos y minimos de reflectancia donde se cumplen las condiciones de interferencia,
Figura V-12, una alternativa equivalente es considerando el nimero de minimos en un rango espectral.

2dn; 2dn, 1 (10)
Z) Ay

Se hace mencién de este método pues permite hacer una clasificacién rapida, junto con el modelo
de Bruggeman si no se cuenta con un equipo dptico que permita hacer un mejor ajuste.
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Capitulo VI.

Resultados

Resumen.

En el presente capitulo se exponen los resultados finales de la investigacién:

a)

b)

En el capitulo Il se planted el estudio de arreglos aleatorios tipo microcavidad, lo que ya es
un problema original, pero se discutié en esa seccién por estar en el contexto apropiado. Se
partié de la demostracién de cémo un arreglo aleatorio puede tener un comportamiento
propio de las microcavidades. Esto llama la atencidn, porque hasta ahora, la localizacién del
campo en arreglos aleatorios no esta asociada a una alta transmitancia, sin embargo,
empleando el modelo de la matriz de transferencia se mostré que un arreglo aleatorio
puede tener un estado de alta transmisidn en medio de la brecha fotdnica, de forma
completamente analoga a los arreglos de Bragg o cuasi cristalino en simetria de espejo. Al
mismo tiempo, el analisis de arreglos aleatorios ofrece una solucidn al problema de la
reduccion de la localizacién del campo o la reduccidn de la transmitancia, cuando el arreglo
tipo microcavidad se encuentra acoplado a un sustrato, es decir, el indice de refraccién del
medio de transmision y de incidencia, son diferentes. Este efecto se demuestra
experimentalmente en microcavidades formadas con Silicio poroso.

El objetivo inicial del estudio fue observar cdmo se modifica la luminiscencia de puntos
cudnticos en los bordes de las brechas de arreglos de Fibonacci conjugados. Los arreglos de
Fibonacci han llamado la atencién por las ventajas que ofrecen con respecto a los arreglos
simétricos[1-3]:
a. Elespectro no tiene una periodicidad regular como la simetria cristalina, en su lugar
presentan una estructura tipo fractal.
b. Los estados permitidos son estados aislados y no bandas continuas.
¢. Loscalculos numéricos muestran una menor reduccion en la intensidad maxima del
campo eléctrico comparado con las microcavidades (solo cuando se considera la
absorcién de los materiales)
d. La localizacién no es exponencial, sino que presentan una localizacién extendida
gue sigue una regla de potencias (localizacion critica).
e. Los arreglos de Fibonacci conjugados muestran transmisién perfecta a pesar de
estar formados por un nimero finito de capas.

Todas estas propiedades se encuentran descritas en el capitulo Il. Debido a que la rugosidad
de las capas sintetizadas con el método de ataque electroquimico impone una limitacion al
uso de las regiones de transmisién perfecta, se explora la respuesta en el borde de las
pseudobrechas. En ese capitulo se muestra la capacidad de repetibilidad de fabricacién de
arreglos foténicos de silicio poroso de Fibonacci conjugado, el método para establecer las
caracteristicas del disefio y la respuesta final de los puntos cudnticos en funcién de la
direccion de incidencia: la separacién del espectro unimodular, caracteristico de una
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suspension coloidal, en un espectro bimodular propio de un acoplamiento fuerte, que se
conoce como separacion de Rabi [4].

La separaciéon de Rabi llama la atencién debido a que los puntos cudnticos en
microcavidades de silicio poroso generalmente muestran una reduccién del ancho de
emision y una reduccién del tiempo de emisidn, lo que es caracteristico de un acoplamiento
débil. Esto se debe a que los puntos Unicamente son afectados por las regiones de alta
densidad de estados y alta intensidad de campo, es decir, se mejora la tasa de excitaciény
de emision de los puntos cuanticos. Sin embargo, debido a que la distribucién de campo en
arreglos de Fibonacci es extendida, y por lo tanto tiene varias regiones de minimos locales
de la funcién de intensidad maxima del campo, ademads de una alta densidad de estados, se
logra un acoplamiento fuerte. El acoplamiento fuerte puede dar lugar a respuesta de
emisién laser en las condiciones apropiadas [5]. Lamentablemente el escaso acceso al
laboratorio debido a la presente pandemia no nos permitid explorar a fondo las
caracteristicas de emision.

Para determinar la condicidon de camino éptico que se impuso a los arreglos de Fibonacci
conjugado, fue necesario hacer la caracterizacidn de los mismos luego de haber introducido
los puntos cuanticos, con la intension de compensar el corrimiento y asegurar que el
maximo de emision de los puntos cuanticos en una suspension coloidal empatara con los
bordes de la pseudobrecha fotdnica.

Durante el andlisis de espectros es frecuente que se empleen métodos de suavizado. Dada la
importancia de este tipo de algoritmos se ha agregado el anexo A), donde se explican las
caracteristicas de una de las técnicas de suavizado empleadas y se muestra una propuesta para la
propagacion del error resultante del proceso de suavizado. Si solo se mide un espectro, es decir no
se puede calcular una desviacion estandar de la sefial, tener una forma de estimar el error usando
una técnica de suavizado ofrece una ventaja en técnicas donde se asume que el error es cero, como
la correlacién de sefiales donde no se suele reportar error, pues la correlacidn del ruido aleatorio es
0. Sin embargo, no se suele verificar que el ruido extraido es ruido blanco y normal, implicando que
el ruido sustraido pueda resultar en errores en la medicién.
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VI Microcavidades asimétricas

Las tecnologias de control de fuentes de luz son cada vez mas importantes, en diversos trabajos la
emisién es modificada mediante el uso de dispositivos foténicos [6], entre ellos las estructuras
multicapas (cristales foténicos unidimensionales) [7, 8]. Las aplicaciones se incluyen en diversas
ramas de estudio: aplicaciones optoelectrdnicas, aplicaciones médicas, cavidades laser, etc. [9]. La
principal herramienta que se explota en las aplicaciones es la respuesta de luz a una funcién
dieléctrica que varia periédicamente o cuasi periédicamente [10-13]. La periodicidad de las capas
influye en la emisidn de luz en al menos de tres formas distintas[14]:

i) Incrementan la intensidad de excitacidn reduciendo los umbrales de respuesta. El
efecto es explicado a partir de la localizacién del campo en la regidn de excitacion, lo
gue incrementa la probabilidad de que el sistema sea excitado [15].

i) Incrementan la tasa de emisidn de radiacién y la eficiencia cudntica, la cual estd en
funcién de la densidad de estados. EIl método para conocer la densidad de estados se
expuso en el capitulo Il.

iiii) Modifican el patrén de radiacién a partir de las direcciones permitidas de emisidn. Esto
limitando la regién espectral y la direccién en que puede ser emitido un fotdn mediante
el control de las regiones prohibidas en funcidn de la direccidon de propagacion, como
muestra en la Figura VI- 1, del trabajo de Kevin M. Chen [16].
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Figura VI- 1 Dependencia de la regian de resonancia de una microcavidad en funcidn del &ngulo de
propagacian, limitando |as direcciones posibles de emisidn. Ademas, se observa que la regidn
no tiene transmision perfecta, reduciendo tanto el factor de calidad como la localizacian del
campo. Figura de Kevin M. Cheng [16].

En el caso de los arreglos simétricos, las propiedades mas importantes son la direccionalidad y el
factor de calidad Q [17], definido como la razén entre la frecuencia de resonancia v, y el ancho de
altura media 6v (Q = vy /6v).
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Tomando en cuenta que el factor de calidad esta intimamente ligado a la densidad de estados (ver
capitulo 1), un andlisis de densidad de estados es una alternativa complementaria al factor de
calidad. Sin embargo, debe tenerse cuidado en que las ecuaciones expuestas en el capitulo Il para
el cdlculo de las densidades de estados solamente son validas para indices de refraccion reales. El
estudio de las densidades de estados puede ser muy fructifero, mds aun cuando no se trata de un
estado en la brecha, como la brecha misma [18] o los bordes de las brechas[19].

La diversidad de materiales dieléctricos y metdlicos en los que se han implementado dispositivos de
control de emisién y sensores es muy vasta. El silicio poroso es uno de ellos, con una gran diversidad
de aplicaciones, sélo por mencionar dos de ellas, se ha usado para incrementar la eficiencia de
materiales luminiscentes y reducir el umbral de respuesta no lineal [20, 21].

Sin embargo, es frecuente que estos sistemas se encuentren soportados en la oblea de silicio donde
se formaron, lo que tiene como resultado una reduccion en los efectos de localizacién del campo,
como se observa en la reflectancia de la Figura VI- 2. En esa figura, el minimo de reflectancia para
ondas transversal eléctricas (TE) es mucho mayor que 0 y el maximo de la brecha foténica es menor
a 1. Por lo que se reduce tanto la localizacién del campo como el factor de calidad, caracteristicas

determinantes de este tipo de dispositivos.
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Figura VI- 2 Espectro de reflectancia de microcavidades a incidencia normal con diferentes espesores de

defectos, para longitudes de onda de resonancia de [400 nm. y 1300 nm. en una condicicn de
camino dptico de d = A/4n. Observe que estd muy lejos de ser nula atn en la resonancia.

Imagen de Kevin M. Cheng [I6].
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a) Intensidad del campo electrico, microcavidad de 28 capas, condiciones de frontera Aire-Aire
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FiguraVI-3  Reduccion del campo eléctrico debida a la diferencia entre los indices de refraccidn entre el medio
de incidencia y el de transmisidn, para un medio perfectamente plano, con indice de refraccion real,
simulado con el método de |a matriz de transferencia de ondas planas, A = 500nm a) Aire-aire,
b) Aire-silicio.

El efecto de esa reduccidn del factor de calidad se muestra de forma explicita en la Figura VI- 3,
donde se ilustra el calculo de la intensidad del campo eléctrico, a) en una microcavidad auto
soportada (n; = ny = ng;re), Y b) en una microcavidad en el soporte de silicio (n; = ngjre # Ne =
Ngilicio)- LA reduccion de la intensidad del campo en la longitud de onda de maxima localizacion para
una microcavidad fabricada con silicio poroso es, en este caso, al menos en una escala de diez,
cuando el indice de refraccion de la regidn de transmision es distinto del indice de refraccién del
medio incidente.

Las condiciones del cdlculo de la Figura VI- 3 fueron: una microcavidad de 28 capas, tomando en
cuenta indices de refraccion efectivos, medidos para silicio poroso sin considerar absorcién y
asumiendo interfases completamente planas y paralelas al frente de onda.
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VL.Li Microcavidad asimétrica éptima.

Cuando un rayo de luz viaja entre dos medios separados por una interfase plana que no lo extingue,
la energia total de los rayos reflejado y transmitido es igual a la energia del rayo incidente. Sin
embargo, aun suponiendo que el coeficiente de transmitancia es 1, como seria el caso de una
microcavidad ideal, el rayo incidente y transmitido no seran el mismo, dado que en cada regién hay
una admitancia distinta.

En el modelo clasico, al estudiar el cambio inducido en el vector de Pointig que ademds estd asociado
al flujo de energia, se muestra que no hay transmisién perfecta a incidencia normal, si el indice de
refraccion del medio de incidencia y el indice de refraccion del medio de transmisidn son distintos.
Esto es, cuando un rayo que viaja de un medio de indice de refraccién /uye9 = ng a un medio de

indice de refraccidn /i, &, = ny la relacién de reciprocidad expuesta en el capitulo 1l esta definida
como:

&, cosl (1)
g [FfLE901 2
U1Eg 0SB

Esta reduccion de la transmitancia, en la region de la brecha fotdnica, puede ser resuelta ocupando
un espejo de Bragg con el nimero de capas que depende del contraste.

Retomando el anadlisis descrito en el capitulo Il la matriz de transferencia asociada a una bicapa de
indices de refraccion nyn, (T;, n,) esinversa a la matriz de una bicapa n,n, (T, 5, ). En la descripcion
de la solucién de las ecuaciones de Maxwell (primera seccion capitulo I) la matriz es:

Tnl,nz (2)
sin(k,z) cos(k,2) N sin(k,z) cos(k,z)
n n;

n
cos(k,z) cos(k,z) + n—zsin(klz) sin(k,z) i (
1

n
i[n, sin(k,z) cos(k,z) + n, sin(k,z) cos(k,z)] cos(k,z) cos(k,z) + sin(k,z) sin(k,z) n_l
2

donde k; es el cambio de fase en el medio, dependiente del angulo de propagacién en cada capa
k; = kgn;cos(6;).

En una microcavidad, cuando la onda incidente tiene una longitud de onda resonante, el defecto
mide A/2, la transmitancia es maxima o perfecta en el caso de una microcavidad infinita sin
absorcién, o lo que es equivalente, tendrd una reflectancia nula o 0. En una regién espectral lo
suficientemente estrecha, la matriz de transferencia de una bicapa es aproximadamente diagonal,
por lo que, para un numero limitado de capas, la validez de la microcavidad aleatoria descrita en el
capitulo 2 continda siendo cierta.

Para mostrar que un espejo de Bragg resuelve el problema de la reduccién del factor de calidad de
una microcavidad, a incidencia normal, se parte de la matriz de transferencia del espejo en la
longitud de onda de resonancia en funcién del nimero de bicapas N.
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Figura VI- 4 Condiciones de asimetria para microcavidades (a la derecha), donde L se refiere a indice de

refraccidn bajo (Low) y H se refriere al indice de refraccisn alto (High). Note que, si la
asimetria no es la correcta, es decir, la bicapa se coloca en el lado equivocado, la
transmitancia tiende exponencialmente a 0.

ny\N (3)
_ n; _ -1
nq,nz n, N nz,nq
ny

Asumiendo una microcavidad autosoportada o que cumple con la condiciéon n; = n;, entonces la

. . . P N N
matriz de transferencia optima sera simética, Ty icrocavidad = (Tnlnz) (Tnznl) =1

Al agregar una bicapa antes o después de la microcavidad la matriz de transferencia sera modificada
y por lo tanto la transmitancia. En el caso de agregar una bicapa a la izquierda, la matriz serd

(Tn1n2)N+1(Tnzn1)N = Tn1n2’ 0 (Tn1n2)N(Tnzn1)N+1
este caso, estamos considerando que los indices de refraccion que forman el espejo de Bragg son
los mismos que los de las capas que forman la microcavidad, lo que no es una condicidon necesaria.
En ese caso el espejo de Bragg tendra el papel de una asimetria.

= Th,n, sila bicapa se agrega a la derecha. En

Para encontrar la condicién de asimetria, o el nUmero de bicapas que formaran la asimetria que
compensa el efecto del soporte, se analiza el coeficiente de reflectancia expresado en la ecuacion
(4) y se resuelve para minimizarlo, o lo que es equivalente, la transmitancia serd maxima o perfecta
si no hay extincion.
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= Hi He He 4
€ €t €t )
—c0s0; (M1 + [—cosO My, | + My + |[—cosO: M5,
Hi He Mt
Por lo que:
2N 2
()" _
n; \ny
R = ny (M \2V
n; (n_a) +1

De esta expresion se deduce que la reflectancia es 0, cuando:

a) n; <npyng <ng,ong <n;yn, <nj.
b) Larazdn entre los indices de refraccidn de las capas de la asimetria, los indices de refraccion
de los medios de incidencia y transmision y el nimero de bicapas cumple con la condicién

(5).
() =% ?

ny n;

La Figura VI- 4 muestra el comportamiento de las asimetrias. Cuando los indices de refraccion de
los medios de incidencia y transmisién son idénticos el nimero de bicapas agregadas debe ser 0O,

(Z—:)O =1.

El efecto de la asimetria depende de la relacidn entre los indices de la primera y segunda capas (cual
de ellos es mayor), por lo que puede reducir ain mas la transmitancia o incrementarla. En la Figura
VI- 5, se observa la diferencia entre agregar una asimetria entre la interfase aire-Psi y entre la
interfase Psi-Si cuando el indice de refraccidn de la primera capa es mayor al indice de refraccién de
la segunda. En el primer caso la asimetria esta antes de la microcavidad y aumenta la transmitancia,
en el segundo la asimetria estd al final de la microcavidad y reduce la transmitancia. La lateralidad
de la asimetria se puede deducir de la relacién entre los indices de las capas y los medios de
incidencia y transmision, si n; < n; y n; > n,, habra un incremento de transmision si la asimetria

se coloca antes de la microcavidad (interfase Aire-Psi) y una reduccién exponencial si la bicapa se
coloca después de la microcavidad.

Para mejorar la resistencia mecdnica en el silicio poroso lo usual es que n; < n,, por lo que para
incrementar la transmitancia se deben colocar la asimetria después de la microcavidad (interfase
Psi-Si), de forma contraria a lo mostrado en la Figura VI- 5.

Considere que, si se incrementa el nimero de bicapas por encima de la condiciéon dptima, la
transmitancia se vera reducida de forma exponencial como cualquier espejo de Bragg.

En la Figura VI- 5 b) se observa el cambio en la transmitancia modelado para microcavidades
formadas por espejos de Bragg de 4 periodos, con una asimetria que se va aproximando a la
condicién optima descrita por la ecuacidn (5). Note que las distribuciones de capas de bajo indice y
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alto indice estan invertidas en los dos casos (ay b), para laimagen a) las bicapas son Alto-Bajo (High-
Low) y para las microcavidades de la imagen b) son Bajo-Alto. Esa diferencia sirve para mostrar que
la asimetria depende tanto de la bicapa inicial como de la relacion entre los indices.

V& & & oL 4
HLHLHLHLLHLHLHLHS|

Bragg-fike asymmetry before symmetric microcavity

Bragg-like asymmetry after symmetric microcavity Symmetric microcavity array

a) 3y

o1

TranamitanceT?

o | ; . [ {" to ‘ i |
b) 51 () | | I \'I Hi 'IH \4 TN
. ol i Ry | [V VI L (W

Transmitancia

08 08 10 12 14 18 08 08 10 12 14 18 08 08 12 4 18

/w, w/wy w/wn
FiguraVI-5  fecto de la asimetria en la transmitancia total, a) comparacion del efecto de asimetria antes de la
microcavidad o después de ella (interfase Psi-Si), b) Incremento de la transmitancia al agregar una asimetria
que se aproxima a la condicidn dptima: a la izquierda, transmitancia de una microcavidad soportada, al centra,
microcavidad con una asimetria no dptima y a la derecha, transmitancia con asimetria que cumple con la
condician (2).

Para los cdlculos se ocuparon indices de refraccidon constantes, disponibles en silicio poroso, a una
longitud de onda de 500 nm. El uso de un indice de refraccidn constante tiene un objetivo estético,
pues la funcidn de dispersion del silicio poroso esta lejos de ser constante [22]. Sin embargo, la
constancia del indice permite ver el comportamiento general de la microcavidad, sin los efectos
introducidos por la variaciéon del camino dptico debido al cambio en el indice de refraccidn.

En la Figura VI- 6 a), b) y c), se muestran las reflectancias de arreglos i) ABBA, ii) ABBABABA, iii)
ABABBABA y iv) ABABBABABABA. La linea continua representa el caso simétrico y la linea
discontinua el caso con una asimetria dptima que es de 2 bicapas. En la figura a) los espectros
corresponden al calculo hecho con la técnica de la matriz de transferencia usando los indices de
refraccion complejos calculados en el capitulo V, en las figuras b) y c) los espectros son los medidos
experimentalmente para el caso simétrico y asimétrico.
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Figura VI- 6 a) Linea continua, reflectancia de una microcavidad simple ABBA, simulada con el método de la
matriz de transferencia, para un arreglo multicapa de silicio poroso. Linea discontinua,
reflectancia simulada para una microcavidad asimétrica de silicio poroso.

b) Curvas experimentales de las estructuras simuladas en a)

t) Curvas experimentales para arreglos ABABBABA y ABABBABABABA

Se podria argumentar que un arreglo tan corto como el arreglo ABBA no es suficiente para medir la
localizacién del campo, lo que se corrobora con el parecido que tiene el espectro de reflectancia de
dicho arreglo con el de una capa simple. Sin embargo, se hizo para enfatizar que, a pesar de ser un
arreglo muy corto, la microcavidad asimétrica ya muestra la definicion de un estado de alta
transmitancia y la definicidn de una brecha. Esto se explica por qué la brecha crece
exponencialmente y la asimetria fuera del estado permitido sigue siendo un espejo de Bragg. Por
otro lado, la estructura ABABBABA muestra una definicion de brecha y estado con menor factor de
calidad Q que la muestra ABBABABA, a pesar de que tienen el mismo nimero de capas.

Ademas, para el espectro del arreglo ABABBABABABA, se observa experimentalmente que se tiene
un estado de reflectancia muy cercano a 0 en la brecha fotdnica. Esto es importante, porque en el
caso de arreglos soportados no es posible alcanzar el estado de reflectancia nula sin importar el
numero de capas. Esto se debe no solo a la diferencia de indices de refracciéon de los medios de
incidencia y transmision, también a la influencia de la rugosidad de las interfases y a la absorcidn.
Esta ultima juega un papel fundamental en el disefio de microcavidades, pues mientras mayor sea
la absorcién, mas rdpida serd la reduccion del campo maximo o a menor nimero de bicapas la
microcavidad se parecerd a un espejo de Bragg. La estructura sintetizada para medir la reflectancia
del caso c) se muestra en la Figura VI- 7.

125



asymmetry

Symmetric microcavity

©
E
]

Q.
@)

[ 1lpm IF-7800F
x20,000 3.0kV LED SEM WD 6.7mm

Figura VI- 7 Estructura asimétrica dptima fabricada en silicio poroso

La falta de ajuste experimental en el caso de la figura a) se debe a una mala aproximacion del indice
de refraccidn. Una de las fuentes de error es la rugosidad en las interfases, pues debido a ella la
parte imaginaria medida por elipsometria (método usado en este trabajo) no describe
correctamente sustratos gruesos. El estudio de la rugosidad fue hecho por el Alumno Ivdn Montafio
Jaramillo en su tesis de licenciatura.

La fabricacién de microcavidades en materiales reales tiene otras caracteristicas importantes:

e Reduccidn de la transmitancia y la densidad de estados debido al efecto de los indices de
refraccién del medio de incidencia y el indice del medio de propagacién

e Si el material es absorbente el campo puede atenuarse por completo antes de llegar al
defecto.

e Debido a lo anterior la densidad de estados en la regién del defecto puede no crecer en
absoluto.

e Cuando el nimero de capas crece, la microcavidad sera equivalente a un espejo de Bragg.

En la Figura VI- 8 a) y b) se observa cdmo cambia el campo eléctrico dentro de la microcavidad,
tomando en cuenta la absorcién del material, al incrementar el nUmero de capas. En a) se comparan
los casos simétrico y asimétrico, observandose que, en general, la intensidad del campo alcanzado
en el caso asimétrico es al menos un orden de magnitud mayor. En la figura b) se observa que el
campo eléctrico en una microcavidad, cuando el nimero de capas que conforman el espejo de Bragg
inicial es lo suficientemente grande como para atenuar el campo eléctrico mucho antes de llegar a
la regién de resonancia, Unicamente preserva la caida exponencial propia del espejo de Bragg. El
defecto en color azul estd resaltado para dar mayor claridad a la estructura, no debe confundirse
ese color con la intensidad del campo, que en el defecto es aproximadamente 0. En c¢) se muestra el
cambio en el espectro de reflectancia de una microcavidad al aumentar el nimero de capas. El
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Figura VI- 8 a) comparacian del campo eléctrico entre un arreglo simétrico y un asimétrico optimizado, b) reduccidn
del campo eléctrico en una microcavidad cuando hay absorcin, c) mismo efecto observado desde el punto
de vista de la reflectancia, donde la microcavidad se comporta como un espejo de Bragg después de
muchas capas. La columna azul en el centro de la figura b es para resaltar el defecto de la microcavidad,

pero en ese punto el campo eléctrico ya es aproximadamente 0.

resultado es el mismo que en la figura b), al incrementar el nimero de capas que componen la
microcavidad se comporta como un espejo de Bragg.

La Figura VI- 8 es un escenario optimista, pues las condiciones experimentales no pueden
reproducir ese resultado cuando la longitud de onda tiende al ultravioleta, ya que el indice complejo,
gue se calculd por elipsometria para peliculas delgadas (250 nm), esta subestimado. Lo que implica
que se tenderd al espectro de un espejo de Bragg en una generacién menor a la calculada en la
figura.

VLIl Estudio de la luminiscencia en arreglos de Fibonacci conjugado.

En general, para mostrar que los cambios en la luminiscencia son inducidos por la localizacién del
campo en la regién de emisién y no por el campo en la regidén de excitacion, se ocupan dos criterios,
primero la reduccién del ancho a la altura media del pico principal y segundo la razén entre la
intensidad de emisidn en la frecuencia de resonancia y la intensidad emitida en el resto del espectro.

Como se mostrd en el capitulo Il, en los arreglos de Fibonacci hay un incremento en la densidad de
estados en las regiones de transmitancia perfecta [23] y en el borde de las pseudobrechas, que es
explicado por la reduccién de modos permitidos. Primero que nada, porque ya no existe
periodicidad, por lo tanto, no es necesariamente cierto que los armdnicos estaran presentes como
estados permitidos, y en segundo lugar, porque la falta de regularidad en la distribucién de las capas
aumenta las regiones de alta reflectancia [11]. En la Figura 1I-11 del capitulo Il, se muestra la funcion
de densidad de estados para los arreglos de Fibonacci conjugado.
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La razon por la cual no se exploraron los efectos en la luminiscencia en la zona de transmitancia
perfecta, a pesar de que la densidad de estados es mucho mayor que en la regidn de los bordes de
las pseudobrechas, es la reduccion de la localizacion del campo en esa regién debido a la absorcién,
la dispersidon y la presencia del sustrato. En la region de transmitancia perfecta el comportamiento
es muy similar al expuesto para el caso de las microcavidades, sin embargo, dada la naturaleza cuasi
cristalina del arreglo, no basta con la correccidén asimétrica para mejorar la respuesta.

Hablar de regiones con alta densidad de estados es equivalente a hablar de regiones donde el campo
se localiza, dado que se buscd una estructura donde el maximo de emisidn de los puntos cuanticos
estuviese sintonizado con la regidn de alta densidad, fue necesario determinar el camino dptico de
las capas, en otras palabras, el tamafio de las capas (conociendo el indice de refraccidn). Para
determinar el tamafio de las capas, se calculé la intensidad del campo eléctrico dentro de la
estructura de Fibonacci conjugado en funcién de la longitud de onda de la luz incidente, con las
siguientes condiciones:

e indice de refraccién complejo, determinado en el capitulo V.
e Interfases planas.
e Presencia del sustrato.

Dadas las propiedades de escalabilidad de los arreglos fotdnicos [24], bastd con hacer el célculo de
la intensidad del campo eléctrico para un camino dptico dado. La Figura VI- 9 muestra la intensidad
del campo calculada con el método de matriz de transferencia de multiples reflexiones (capitulo 1),
en escala de color, en funcién de la profundidad (eje x) y la longitud de onda (eje y), para un arreglo
de Fibonacci conjugado de generacién 8. Se eligid la generaciéon ocho de manera practica, pues
incrementar la generacién, dadas las condiciones de rugosidad y absorcidn, implica modificar la
respuesta esperada o que tanto se ajustan los espectros de reflectancia medidos y calculados. En
otras palabras, el criterio de eleccién en este trabajo fueron las condiciones experimentales mds
que las condiciones tedricas.

Una vez detectadas las regiones espectrales donde el campo alcanza su maxima amplitud, o
presenta una localizacién mayor, se comparan con el espectro de reflectancia que corresponden a
las regiones de transmitancia perfectay los bordes de las pseudobrechas, pero debido a la absorciéon
el efecto es mds importante en los bordes.

A pesar de la absorcidn, la intensidad maxima del campo en los bordes de las pseudobrechas
aumenta al aumentar el nimero de capas, lo que no sucede en las microcavidades de materiales
donde no se desprecia la absorcidén. En éstas ultimas la intensidad maxima del campo se reduce
conforme la microcavidad tiende a un espejo de Bragg.

En la Figura VI- 10 se muestra la reflectancia de un arreglo de Fibonacci conjugado generacién 8,
sefialando las regiones de localizacidon de campo. La estructura analizada estd sintonizada para tener
un borde de pseudobrecha a 365 nm, dado que en ese momento ya se habia terminado el estudio
de busqueda de condiciones de sintesis.
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Figura VI- 9 Intensidad de campo eléctrico de estructuras de Fibonacci conjugado generacidn ocho,

considerando un indice de refraccian complejo. La absorcian reduce la densidad de estados para
estados permitidos dentro de las pseudobrechas, pasando a ser los ejes de las pseudobrechas
las regiones con mayor localizacion de campo.

Para formar los arreglos fotdnicos de silicio poroso, se ocupé la metodologia descrita en la tesis de
Deniss W [25], tanto para el indice de refraccion como para mejorar el ajuste entre espectros
esperados y observados.

El resultado de la sintesis se ilustra en la Figura VI- 11. En la imagen a) se observan los espectros de
reflectancia de dos muestras de Fibonacci conjugado, después del tratamiento térmico, ajustando
el borde de la pseudobrecha a una emisién en 630 nm. El tratamiento térmico fue necesario para
pasivar la superficie y evitar que los iones de hidrégeno residuales del anodizado degraden los
puntos cudnticos. En el momento de la redaccidn de este trabajo, el autor no conoce ningin método
gue permita predecir correctamente como se modificara la estructura luego del tratamiento. Sin
embargo, se ha estudiado la tasa de crecimiento de la pelicula de 6xido en la pasivacion del silicio
en funcién del tiempo de recocido [26]. En general, los espectros pueden sufrir cambios
impredecibles en cada paso, lo que no implica que no se puedan estimar empiricamente, puesto
que, si se repite el recocido, manteniendo los pardmetros para estructuras diferentes, el corrimiento
es muy parecido. La Figura VI- 11 b) ilustra cdmo se modifican los espectros después de introducir
los puntos cuanticos en los poros de la estructura.
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Para introducir los puntos cudnticos en las estructuras fotdnicas se limpid, con sumo cuidado, la
pelicula de aluminio depositado en la cara rugosa de la oblea de silicio, disolviéndola con HF y
posteriormente enjuagando el sustrato con etanol. Hay que tener especial cuidado en no mojar la
region atacada de silicio poroso, pues si el acido entra en contacto con la regidn porosa el éxido de
silicio sera disuelto pasivamente, cambiado las condiciones de camino dptico a regiones que no son
viables para hacer el estudio. La limpieza es importante porque la solucién coloidal estd formada de
puntos cudnticos disueltos en Tolueno, el cual disuelve parcialmente al aluminio. En pruebas
realizadas para encontrar las condiciones de introduccién de los puntos cudnticos se observo que el
aluminio disuelto en el Tolueno degrada los puntos cudnticos.

Una vez limpia la muestra se deja reposar 24 horas para asegurar que no haya restos de HF, tras de
lo cual es sumergida durante 24 hrs en la solucidn coloidal a una concentracion de 0.5 mg por ml.

El corrimiento medido experimentalmente después de introducir los puntos cuanticos en los poros
fue de 2 a 3 nm y debido a que, en experiencias anteriores, se han observado corrimientos del
doble, un corrimiento tan pequefio fue tomado como un indicio de que, si bien ocurrié una
infiltracidn, no fue 6ptima.

Por otro lado, la infiltracidn en la muestra A modificd mucho mas el espectro que la infiltracién en
la muestra B, lo que puede ser un indicio de una mejor infiltracién de los puntos cuanticos en la
muestra A. Aunque no se contd con ningln parametro para conocer la distribucion de los puntos
dentro de la estructura.

A pesar de que no se estd buscando ningun tipo de efecto de cavidad o laseo, es destacable el
cambio minimo que sufrid el ancho de banda de la emisidn, pues el cambio en el ancho de banda es
una caracteristica siempre presente en los sistemas laser [27]. La Figura VI- 12 a) ilustra el
acoplamiento de la muestra A con la emisidn de los puntos cudnticos contrastado con la emisidn de
los puntos cudnticos en la solucién coloidal. La Figura VI- 12 b) muestra la comparacién de la
respuesta de los puntos cudnticos dentro de las muestras Ay B, observando una mayor modulaciéon
de la respuesta por la muestra A, que ademas es la que presentaba una mayor modificacion en el
espectro de reflectancia luego de la infiltracién. Note que las imagenes son comparativas, pues el
orden de magnitud de la emisidn de los puntos cudnticos es al menos 2 érdenes de magnitud mayor
en la solucidon coloidal, debido a la diferencia en la cantidad de emisores.

Para hacer el analisis exploratorio se deconvolucionaron las sefiales de los puntos cudnticos dentro
de las estructuras, resultando en picos que, si bien son similares a los picos de emisiéon en la
suspension coloidal, no son los mismos. En la muestra estudiada el pico principal corresponde al
minimo de reflectancia en la regiéon de la pseudobrecha. La Figura VI- 13 ilustra el proceso de
deconvolucidn usando un ajuste de minimos locales de Nelder-Mead programado en Matlab® sin
optimizacidn, con un error de ajuste maximo del 1%.

La formacion de los picos es un indicativo de acoplamiento fuerte entre los modos normales de largo
alcance de la estructura de Fiobonacci y los puntos cuanticos. Ademads, muestra el caracteristico
comportamiento repulsivo entre los picos, como se muestra en la Figura VI- 14.
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FiguraVI-14  [omportamiento repulsivo de los picos de Rabi formados por el acoplamiento fuerte entre los
excitones de los puntos cuanticos y los estados de largo alcance propios de los cuasi cristales.

Dado que en la pseudo brecha no necesariamente se puede hablar de un factor de calidad para
determinar la condicién de separacién, ver capitulo IV, se propone explorar el pico de alta densidad
de estados en su lugar. Pues ese pico tiene un desplazamiento similar a la frecuencia de resonancia
de una microcavidad, Figura VI- 15, en la cual el camino éptico cambia como kgn;cos(8;) = Ay/4.
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FiguraVI-15  [esplazamiento tedrico, para materiales sin absorcion, del borde de la brecha de un arreglo de
Fibonacci conjugado generacion 8 (linea azul) y la longitud de onda del modo resonante en una
microcavidad ().
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En la Figura VI- 15 solo se grafican las regiones donde el dngulo de incidencia es menor al angulo de
reflexidon total interna, que se reduce al incrementar el contraste de indices de refraccion. Esa puede
ser una desventaja practica del silicio poroso, ya que existe un alto contraste entre las capas y las
teorias de la matriz transferencia descritas en el capitulo | dejan de ser aplicables.

Dada la similitud del comportamiento del borde y la frecuencia de resonancia de una microcavidad,
se puede hacer una estimacién de la frecuencia de Rabi, ver capitulo 1V, a partir de valores
reportados en la literatura: el tiempo de vida media de emisidon de puntos cuanticos de CdSe/ZnS
qgue emiten alrededor de 650 nm es de 12.79 ns [28] (que se reduce en funcion del tamafio) y la
masa efectiva del electréon en un cristal de CdSe [29] (0.13 veces la masa del electrén en el vacio, es
decir: mgp, = 0.13 ¥ 9.1 % 10731 kg).

Recordado lo revisado en el capitulo IV, el amortiguamiento de la polarizabilidad de un material es
proporcional a: los tiempos medios de la emisidn estimulada, la emisidn espontanea y la absorcién.
En el caso de que no haya absorcidén ni emision estimulada se puede aproximar el amortiguamiento
al tiempo de vida media 7 [30], es decir:

3meghc’ (6)

wr?iallleb |2

No se debe cometer el error de considerar al tamafio del excitén como el tamafio del punto cuantico,
es decir: < u ># —e d,, donde d; es el radio del punto cudntico (~9nm) y e es la carga del
electron. Si sustituimos ese valor directamente obtenemos un tiempo de vida mediade t = 1.077 *
1071 s, que es muy inferior a los tiempo de vida media reportados.

Despejando el momento dipolar |u| = |e < Z >| de (6)
. 3meghc3 (7)
le<z2>|= |[—5—
WngT

donde < Z > es el tamafio esperado del exciton, €, es la permitividad del vacio, w,,, eslafrecuencia
angular del mdximo de emisién. Por lo tanto, suponiendo que el tiempo de vida de los puntos
cuanticos con un radio de 630 nm es del orden del tiempo de vida media de puntos cudnticos de
650 nm, obtenemos que:

(8)

3meyhc?

|< 2> = = 1.6460 * 10"1%m

w3, Te?

Entonces para un campo de magnitud |E|, la frecuencia de Rabi para un excitén acoplado a un fotdn,
gue en este caso corresponde a un fotdn con una longitud de onda resonante en una cavidad, o un
fotdn con una longitud de onda asociada a un maximo de la funcién de densidad de estados de un
arreglo foténico, con una longitud de onda mucho mayor al tamano del excitén es:

— zlﬂebl (9)

=

|E| = 4.9947 * 105 |E| s71
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donde la magnitud del campo eléctrico en la expresién es Unicamente el valor numérico de la
magnitud de campo, es decir, se ignoran las magnitudes. Recordando que la intensidad es:
E? 10
[ = Eoc ( )
2

Entonces la separacién de Rabi en funcién de I es:

V2 (11)
= ﬂ\ﬁ = 6.8550 * 10671
h./&yc

Notando que experimentalmente la separacion observada en incidencia normal fue de 28 nm, la
frecuencia de Rabi para este desfase es:

Q

(12)
(0 — Weap)?
Op = QP14+ ——F—
R 4
le? . ((1) - wcav)z — (13)
a? 40?
donde w es la frecuencia del maximo de emisidn, w4, €s la frecuencia del fotdn asociado al mdximo
. . 2 .
local de la densidad de estados (modos normales en el caso de una cavidad) y Q' = % tiene
0

unidades que no son inversas al tiempo.

De la ecuacidn (13), si la intensidad es 0, entonces la separacidn de Rabi es dos veces la diferencia
entre la frecuencia de un fotén asociado al maximo local de la densidad de estados y la frecuencia
de un fotén con la energia del excitén.

Los 6rdenes de magnitud de los términos presentes en la ecuacidn (13) para el desfase del orden de
(w_wcav)z
40’?
de Rabi observada no es el doble del desajuste entre las frecuencias del borde de la pseudobrechas
y el excitdon de los puntos cuanticos, Figura VI- 12, puede ser explicada a partir de la ecuacién (13)
por la influencia de la intensidad del campo eléctrico. Que dadas las condiciones descritas deberia

ser del orden de:

. . Q% -
7 nm que se logré experimentalmente son: ~10'?y —& ~10%3. Dado que la separacién
QI

I ~1.08%108 (14)
Dado que para pulsos con una distribucién de intensidad Gaussiana temporal y espacialmente

_ _e (15)
E = [ [ I,e dtZe RZdrdt
donde At es el ancho del pulso, R es el radio medio, E es la energia promedio e I, es la intensidad.
Para un pulso de At = 26 ps, a una frecuencia de f = 10 hz, con una energia promedio del orden
de E ~ 10.2 uJ, incidiendo con un perfil gaussiano con un radio medio de R =~ 1.5mm,
propagandose en el vacio [31]:

135



2E (16)
|]=—————~5825% 10
f * At * R?>Nm>

Es decir, la intensidad del pulso es suficiente para explicar la separacién observada, sin embargo,
una gran cantidad de energia se esta disipando en el sistema, a pesar de eso la intensidad del campo
en el arreglo de Fibonacci conjugado es lo suficientemente extendida para lograr el acoplamiento.

El estudio de la separacién de Rabi quedd incompleto, faltando terminar el analisis de verificar que
la separacion pueda ser descrita en funcién de la polarizacion, ya que la reflectancia y, por ende,
tanto la densidad de estados, como la localizaciéon del campo, dependen de la polarizacién de la
onda incidente.
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Capitulo VII.
Conclusiones

El proceso de pasivacion del silicio poroso es muy importante para la introduccién de puntos
cuanticos en sus poros, pues inmediatamente después de la fabricacion la superficie queda cubierta
por una capa rica en Hidrégeno que es altamente reactiva. Las energias de activacion en funcion de
la temperatura pueden ser correctamente identificadas por medio de la caracterizacion fotoacustica
al correlacionarla con los espectros ATR de muestras parcialmente oxidadas. La correlacién permite
hacer una mejor planeacién del proceso de oxidacidn, que idealmente deberia ser una subida rapida
hasta la temperatura de 620 grados. Sin embargo, al ser tan alta la temperatura, la capa de dxido
formada es dificilmente repetible, resultando en un corrimiento espectral a su vez poco repetible.
Por esa razdn, para un analisis practico se puede incrementar el tiempo de oxidacién, aunque ese
proceso de oxidacion resulta en la extincién de los puntos cudnticos en periodos del orden de
semanas.

La alta transmitancia en el centro de las brechas de las microcavidades no es exclusivo de este tipo
de arreglos. Se ha reportado en arreglos semisimétricos, asimétricos, de Fibonacci en simetria de
espejos y algunos conjugados. Todos esos arreglos son un caso particular de un arreglo
completamente aleatorio de capas, que cumple con la condicidn de tener un numero de bicapas AB
y BA iguales, ademas de un nimero de bicapas AA o BB cualquiera. Si la relacion del nimero de
bicapas no se cumple se pueden tener otros efectos interesantes, como el de microcavidades
acopladas descritos en la literatura. Ademas, en algunos casos los arreglos aleatorios, como en los
arreglos de Fibonacci, presentan una localizacion extendida del campo electromagnético,
favoreciendo algunos efectos como el acoplamiento fuerte.

Cuando una microcavidad se coloca sobre un sustrato de soporte muchas de sus caracteristicas se
ven afectadas, no solamente se reduce la intensidad del campo y la intensidad del campo localizado,
ademas hay una reduccién de la densidad de estados y por ende una reduccién del factor de calidad.
El efecto del sustrato en las propiedades de la microcavidad puede ser compensado con un espejo
de Bragg, colocado antes o después de la microcavidad, dependiendo del orden de las capas, es
decir, si las primeras dos capas, del primer espejo de Bragg, que conforman la microcavidad cumplen
con que, el indice de refraccion de la primera capa es menor al indice de refraccidn de la segunda
capa, el espejo se debera colocar entre la microcavidad y el sustrato, y si por el contrario, el indice
de la primera capa es mayor al de la segunda capa el espejo se debe colar antes de la microcavidad.

Los indices de refraccidén y el nUmero de bicapas del espejo de Bragg que compensa la admitancia
del medio de transmisién, deben cumplir con la condicién (ns/ng)"N = n,/n; para favorecer tanto
la transmitancia en la frecuencia de resonancia como la formacién de la brecha alrededor de la
frecuencia resonante. Donde N es el nimero de bicapas, que una vez superado el espejo de Bragg
comienza a reducir la transmitancia de la microcavidad. Si los indices de refraccion del espejo de
Bragg son los mismos indices que los espejos que conforman la microcavidad se puede considerar
como una asimetria.
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La localizacidn extendida del campo en los bordes de las pseudobrechas de los arreglos de Fibonacci
también estd presente en los arreglos de Fibonacci conjugado. Una ventaja de los segundos frente
a los primeros es que el maximo de localizacidon de campo es mayor, esto probablemente se deba a
la simetria de espejo en sus primeras capas. La alta intensidad del campo, asociada a la densidad de
estados o la reduccion de la velocidad de grupo respecto al vacio, favorece el acoplamiento fuerte
entre particulas luminiscentes y las regiones de alta densidad de estados.

Al introducir puntos cudnticos en una estructura, no activa de silicio poroso, su espectro de emisién
pasa de ser un pico simple, para puntos cudnticos en una solucién coloidal, a una emisidon de dos
picos principales. Esa es la caracteristica propia de la separacién de Rabi. Sin embargo, el
acoplamiento no ocurre en una regién de indice de refraccion muy bajo, como suele suceder en
otros arreglos foténicos debido a que se debe garantizar que los emisores estdan en un minimo del
campo, sino que sucede a lo largo de la estructura debido a la localizacién extendida del campo.

La separacién de Rabi observada cumple con ser repulsiva para angulos de incidencia menores a los
10°, que estd por debajo de angulo critico de las capas de alto contraste formadas en el silicio
poroso. La separacion de los picos a los 10° es del orden de los 30 nm, similar a los 30 nm del ancho
del pico en la solucién coloidal y estan localizados en regiones espectrales que no corresponden a
la emision de los puntos cudnticos.

Trabajo a futuro.

Comprobar que existe un acoplamiento fuerte para los puntos cudnticos en la estructura de
Fibonacci conjugado genera nuevas preguntas que se pueden explorar:

- ¢Es posible observar acoplamiento fuerte en arreglos aleatorios con localizacién extendida
del campo electromagnético?

- Debido a que la respuesta del arreglo depende de la polarizacion éCual es el efecto de la
polarizacidén en el sistema?

- ¢éSe pueden acoplar plasmones al sistema en lugar de excitones?

- ¢Se puede logar acoplamiento fuerte si la estructura de silicio poroso estd formada por
capas de silicio poroso luminiscente? ¢Ese acoplamiento es lo sufrientemente eficiente
como para favorecer una emisién tipo laser ya observada en sistema similares?
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Anexo A

Técnica de suavizado Gaussiano

Cuando se analiza una sefial, el ruido puede influir u obstaculizar el andlisis, en particular cuando se
buscan los picos principales en la curva a partir de deconvolucidn o maximos locales, pues el ruido
puede formar picos aparentes y resultar en una mala determinaciéon del maximo. Podria parecer
que emplear un algoritmo de suavizado es una buena alternativa al problema, sin embargo, el
algoritmo de suavizado modifica la seiial, por poner algunos ejemplos, de los mas comunes y faciles
de implementar en Matlab® (La documentacidn del software servird como introduccion):

e La decimacidn, consiste en eliminar puntos de la sefial, este algoritmo afecta mucho la
calidad de la informacién, eliminando no tan solo la mitad de las frecuencias disponibles,
sino que incrementa el error en la variable dependiente. Aunque puede reducir la
desviacion estandar de la respuesta.

e Filtro de Fourier, consiste en obtener la transformada de Fourier y antes de implementar la
transformada inversa se elimina parte de las frecuencias que se consideran ruido, la
determinacidn de la banda permitida puede hacerse intuitivamente o a partir de algin
parametro que trata de ser mas objetivo.

e Filtro de media mdvil, este filtro es muy empleado en los manuales de economia cuando se
trata de hacer algun reporte proforma, consiste en sustituir el punto medido por el punto
promedio de los datos que lo anteceden o lo suceden. El inconveniente principal es un
corrimiento proporcional al nUmero de datos empleado para el suavizado.

El efecto del corrimiento no es exclusivo de los procesos de suavizado, lo mismo sucede con la
derivada numérica definida a partir de la relacion intuitiva

fQio) — f(x)
Ax

fre) = (1)
Este desplazamiento se reduce si en lugar de aplicar la definicidn anterior se calcula la derivada en
el punto medio como se propone en los textos de métodos numéricos [1], deducida de la serie de
Taylor de la funcién

f(xim1) = f(Rxs1)

20Ax @)

f'lx) =

La diferencia entre las ecuaciones (1) y (2) ademas de los puntos ocupados y el formalismo detras
de cada una, radica en la posicidon de los puntos empleados respecto a x;, en el primer caso los
puntos estan a la izquierda de x; y en el segundo estan alrededor.

Lo que sugiere que: para reducir los desplazamientos en los procesos numéricos, es conveniente
ocupar un numero simétrico de datos en lugar de hacerlo solo a la izquierda o la derecha.

Podriamos pensar que un algoritmo de suavizado numérico, que no involucre ninguna
transformacion de los datos (como el algoritmo de filtro por FFT), se escribe, de forma general a
partir de una funcion de densidad o funcidn de peso, es decir, la variable dependiente se aproxima
el punto x; con la relacion:
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y(x;) = Zyip(i)/z p(i) (3)

donde y; es el dato obtenido durante la medicidn, p(i) es la variable funcidn de peso para el iésimo
dato, x; es la j’esima variable independiente. En los ejemplos anteriores:

e Decimacién

1sii=j e i par
_{Osii;&j e iimpar
e Media movil.

1 ..
pi=ESl]Zl>]—n

Entonces para reducir el corrimiento en la media mdvil se puede modificar la funcion de peso por
una funcién simétrica, ecuacion (4). Sin embargo, no se puede evitar por completo el crecimiento
del error en la variable independiente, al aplicar el método de suavizado simétrico como el anterior,

. . . . ox
se pude incrementar la incertidumbre en el pico por lo menos -

1
1sij+n>i>j—n “)

p; =

El teorema de ajuste de Rosenfeld y Kad enunciado en 1982 establece que la eleccién de la funcién
de densidad optima debe resultar en el ajuste perfectamente entre la sefial suavizada y la sefial
detectada. Eso implica que el tamafio del alcance de la funcién de densidad debe ser del orden de
los cambios que se quieren detectar, si se aplica un filtro con alcance medio n, dos picos separados
por una distancia menor a ese alcance se detectardn como un solo pico [2].

Frecuentemente encontramos trabajos donde se define el ancho del alcance a priori, se conoce
previamente, se calcula en funcién de la informacién de muchas sefiales, es decir, una vez que se
midieron muchas sefiales (o se segmentd una sefial con mucha informacidn) se aproxima el alcance
con la desviacion estandar de cada punto, o se detecta el promedio de la distancia de los picos
importantes y se emplea un filtro con la mitad de esa distancia [3].

Por otro lado una vez aplicado el algoritmo, si no se obtiene un resultado satisfactorio se puede
aplicar nuevamente el algoritmo de suavizado, generando la sefial suavizada por segunda vez y,,
sin embargo, debe tenerse en cuenta que una segunda aplicacién aumenta el alcance. Para verlo
basta con pensar en el algoritmo de media mdévil a un vecino, una vez que se aplica por segunda vez
el algoritmo la aproximacion sera:

1
y2(x;) = > (y(x) + y(xi-1))

1
y2(x;) = 7 i + Yic1 + Yie1 T Vie2)

Note que en la media mévil un alcance igual al total de datos, equivale al promedio de la sefial. Esto
es importante porque al aplicar un algoritmo de suavizado a una sefial ya suavizada se va atenuando
al mismo tiempo el drea bajo la curva de los picos.
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Suavizado Gaussiano

Una funcidn de densidad muy comun para el suavizado de sefiales es la gaussiana, propia de un
suavizado gaussiano. El elemento mas importante para este algoritmo es la constante de dispersion,
que en general cambia en cada punto de la sefal.

Al aplicar un algoritmo de suavizado como el Gaussiano se asume que los datos experimentales y;
dependientes de una variable explicativa x;, pueden considerarse como la respuesta “f (x;)” mas
una aportacion de ruido aleatorio “u;”, ecuacién (5). El ruido puede tener diferentes estructuras, en
particular si asumimos que es blanco y normalmente distribuido, se puede aproximar la funcién de
densidad del ruido como una gaussiana centrada en el “0”, u~N (0, 0y,) (distribucion normal con
media 0 y desviacion agy,).

yi =f(x) ty (5)

Donde f(x;) es la funcién real, y; es la magnitud medida y u; es el ruido.

Asumiendo que no conocemos la forma funcional de f(x) podemos decir que f(x;) se trata de la
funcién aproximada o suavizada. En el caso del algoritmo de suavizado gaussiano, se estima que la
funcién suave o aproximada esta dada por la relacién:

XiYiPi
XPi

donde p; seguira una distribucién simétrica p;~N(x;, o).

flx) = (6)

Note que el factor de peso es un estimador simétrico, que se puede aplicar para cualquier x, no
solamente a x;, esto implica que el algoritmo de suavizado también es un algoritmo de
interpolacion. Ademas, la dispersién o influencia de los vecinos, dependera del punto a estudiar, si
partimos de o, = 1 lainfluencia de los vecinos sera aproximadamente 2 vecinos, pues la influencia
del tercer vecino es practicamente nula [4].

En general el suavizado de espectros cuenta Unicamente con una medicidn, sin embargo, para hacer
una estimacion del error en cada punto se puede partir de forma andloga con el analisis de muchas
sefiales. En ese caso se tienen varias curvas de un mismo fendmeno y al estudiar un punto particular
x;, se define o, como la desviacion estandar de y; [5], por lo tanto:

Var(f (x;) — y;) = Var(w) = oy, (7)

De esta relacion se puede establecer que oy, ~0y,, la desviacion estandar en la curva es igual a la
desviacion estandar en la variable. Esta conclusién puede tener sentido matemadtico y en algunos
fendmenos econémicos es aparentemente correcto, pero no lo es fisicamente:

e Primero porque en general [O'ul.] # [o,] (las desviaciones tienen magnitudes diferentes).

e Segundo por que la varianza en y; no es de magnitud constante. Como es el caso de los
fallecimientos por Covid_19, donde la en la variable explicativa es constante (1 dia) y la
variacion en la cantidad de decesos y; cambia de unos cuantos muertos los primero dias a
miles conforme avanza la enfermedad. En ese caso particular, si se sigue el modelo
propuesto se llega a un absurdo pues si g, > 1 entonces f(x;) = y. Note que
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lim f(x) =¥y
a'xl_—>oo

A pesar de eso es claro que o,(a,,), 0 en otras palabras, si la inestabilidad crece en la respuesta se
deben tomar una mayor influencia de los vecinos para estimar el valor de la curva aproximada. La

dependencia entre las sigmas no puede ser simplemente linealyaque A« N(i,0) = N (y, %) [4] es

decir al multiplicar por un valor constante la distribucidn, la desviacién estdndar crece
proporcionalmente, dificultando encontrar un criterio para el ajuste. Este pasa a ser el problema
mas importante a resolver.

Cuando no se tiene un numero suficiente de curvas o se tiene solamente una, determinar el valor
de o, no es posible a partir de la desviacién estandar alrededor de y; (aui) en cada punto de la
variable dependiente. Una alternativa la ofrece estudiar la integralidad de las curvas como en la
generacion de modelos empiricos en economia [6]. Cuando se trata de construir un modelo
econdmico lo primero que se debe verificar es el orden de integralidad de las funciones, o el nUmero
de veces que se tiene que diferenciar para que el residuo se componga Unicamente de ruido blanco.
Para ver como funciona considere una dependencia lineal entre las variables, entonces.

fx) = mx; +x0 +
fla) = flximg) =mby +u +uyy
) = o) — f(xim1) — f(xi2) = wi + 209 + Uy
Asumiendo que la varianza en los errores a lo largo de la serie es constante la desviacién estandar

de la primera diferencia definida arriba es szi + O-‘gi—l = ﬁaui, por lo que al repetir el proceso de

diferenciar llegamos a la conclusidon de que la desviacién estdndar de la enésima diferencia es
V2"0,,. En otras palabras, si calculamos la desviacion estandar de la enésima diferencia

obtendremos la desviacidon estandar del ruido de la sefal, siempre que este ruido tenga una
distribucidn constante.

Si la desviacion estandar de y; no es constante y no se conoce el nivel de integralidad, se debe
calcular las diferencias que preservan el ruido hasta obtener ruido blanco. Lo que no sucederd en
una distribucidn heterosedastica, en ese caso se puede definir hasta que factor de la serie de Taylor
se pude aproximar la funcién, pues cada diferenciacién va eliminando la influencia de cada uno de
los elementos de la serie. Teniendo en cuenta que mientras mads diferenciaciones se hagan peor
sera la aproximacion de gy,,.

Asumir que oy, cambia lentamente, es decir, que la distribucion de ruido de la sefial permanece
aproximadamente constante en vecinos cercanos, permite aproximar la desviacién a partir de la
distribucidn local del ruido. Una vez obtenida la segunda diferencia el andlisis de la desviaciéon
estandar se puede hacer a partir de una grafica de probabilidad normal [7], donde se compara el
ruido de los datos experimentales, que se asume distribuido normalmente, con los que se
obtendrian de forma equivalente en una distribucién N (0,1). En una gréfica normal es facil mostrar
que la pendiente de la recta que representa una gaussiana es la relacién entre su varianza la varianza
de N(01,), si la pendiente es 2 implica que la varianza de la variable asumida dependiente
(coordenada y) es el doble de la independiente (N(0,1)), y si la pendiente es 1/2, la desviacién de
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la dependiente es la mitad de la independiente. En caso muy particular de tener muchos puntos
donde se cumpla la condicién de lenta variacién, el andlisis de la normal puede hacerse a partir de
la funcién de densidad asociada al histograma del ruido, eliminando el problema de las escalas.

En una distribucidn heterosedastica no se pueden tomar conjuntos arbitrarios de datos, mientras
mas puntos se tomen, menos se cumple que la desviacidon es constante. Asumir que el ruido es
homosedastico en pocos puntos, implica conocer cuantos son pocos puntos, tomando en cuenta
que la prueba de normalizad de Anderson_Darling necesita como minimo 5 puntos, para calcular la
desviacidn del punto x;, la alternativa minima es emplear 5 puntos de las segundas diferencias
dd(y;), en otras palabras para calcular la desviacién se ocuparan 7 puntos de la sefial original:

YVi-3, Yi-2» Yi-1 YVi» Yi+1v Yi+2r Vi+3-

Una ventaja de calcular g,,; de esa forma, es que se puede aplicar a los puntos la prueba de
Anderson-Darling para comprobar que ese conjunto en la segunda diferencia tenia una distribucién
aproximadamente normal, como respaldo del andlisis. Hay factores que afectan la normalidad de
los errores, como son las estacionalidades de los puntos (fines de semana), donde ocupar un poco
mds de 7 datos afecta seriamente la prueba de normalidad, resultando en curvas que no son
normales en ningln punto u otros fendmenos asociados al cambio en el error.

Ya que todo lo anterior es vélido para el In(y;) y que la primera diferencia en los logaritmos es una

cantidad adimensional, para el suavizado de sefiales se recomienda ocupar g, = eo(ddIn(xy) que

en el caso de espectros medidos en el laboratorio estuvieron en general entre valores en (0.9,1.5).

Para verificar que efectivamente lo que se ha quitado a la sefial es Unicamente ruido, se puede
seguir las técnicas de modelos empiricos de econometria, analizando el ruido eliminado a partir de
su auto correlaciéon. En caso de que la correlacidn tenga valores por encima de 2 se puede decir que
el ruido no solo no es aleatorio, sino que tiene estructura o que tiene informacién que no es ruido.

Una vez que se tiene las curvas suavizadas a veces es necesario calcular la derivada sin
desplazamiento (a diferencia de la derivada exponencial que al ser un suavizado no simétrico tiende
a desplazar la respuesta).

_ Ce) Epixiyi) — XpixiXpiyi
(Xpi)?

Una vez que se tiene la curva suavizada y su derivada se pueden hacer otro tipo de analisis, como

f') (8)

correlacién o integrales, la primera muy Util en analisis de fotoacustica, como el expuesto en esta
tesis.

El error de la correlacidon no suele reportarse, dado que no es facil encontrar como se propaga el
ruido en correlacién. Por un lado, la correlacién entre dos sefiales de ruido es 0, por lo tanto, se
puede asumir equivocadamente que la correlacidon no propaga el ruido y que el Unico ruido que
existe es la desviacién estandar de las correlaciones.

Tanto la correlacidn como las integrales tienen un error asociado a la forma de las curvas suaves y,
por lo tanto, pueden ser estimados a partir del algoritmo de suavizado. La correlacién depende del
valor esperado de la respuesta, una alternativa para estimar el error en este valor esperado, es
ocupar la banda de confianza, definida como:
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5F(x;) = \/Zn[(zj ngifx;;i)()x;)Yn] pi(xn) 9)

Una forma de interpretar este resultado es, que el error en un punto en la curva es el promedio
ponderado de los errores a lo largo de toda la curva.

Dado que la esperanza de una funcién se puede definir como:
b
J2 f0p(x)dx
b
J, p(x)dx

Notamos que el error en el valor esperado de la curva experimental esta dado por el valor esperado
de §f(x) que no es 0, pues es el intervalo de confianza. O, en otras palabras, el error en la esperanza
de una funcién es el drea entre las lineas que definen la banda de confianza.

E(f(x) = (10)

Con esto en mente al calcular la covarianza de dos curvas:

Cov(g,f) =<(g—-<g>)(f-<f>)> (11)

El error de la curva suave estaria asociado al error en la esperanza de la curva suave definida como
la integral (suma) de &f (x;), por lo tanto el error en la covarianza sera:

5Cou(f,g) = Y [(gGa)—< g >8fCen) + (FCrn)—< f >)8gCx)] (12

n

Con esta estimacion del error se deduce directamente el error en la correlacién, definida como:

cov(f, g)
\/cov(f, f) *cov(g, g)

corr(f,g) =

Scorr(f,g) _ 8cov(f,g)  8ycov(f,f) * cov(g, )
lcorr(f, 9| |cov(f, g)I |\/c0v(f,f) * cov(g,g)|
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Keywords:
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Theoretical means are used to show how asymmetry allows the generalization of microcavity resonators. The
transfer matrix method is used to show that field localization and maximum transmission reduction can be
minimized by introducing an asymmetry into the cavity structure, for the case when refractive indexes of
incident and transmission media are not the same, obtaining a generalization for this kind of system, and
theoretically solving the effect of using an asymmetry. These calculations are explicitly shown for an experi-
mental system consisting of a porous-silicon asymmetric microcavity, clearly obtaining a larger transmittance
compared with the symmetric case.

1. Introduction

Light-matter interaction, in the strong- and weak-coupling regimes,
has attracted much attention recently [1,2]. In particular, the coupling
of quantum emitters, in both regimes, to optical microcavities formed by
photonic crystals has resulted in a versatile way to control several pa-
rameters of that coupling, opening a wide path for very interesting ap-
plications, such as the simultaneous sensing of refractive index and
temperature by using Fano resonances [3].

One of the most interesting properties of optical microcavity reso-
nators is their ability for field localization at a given frequency [4]. In
recent decades, the achievement of microcavities with high quality
factors and small mode volumes [5,6], has allowed their study from
fundamental physics to photonics devices. Their applications are usually
related to high transmission, permitted states in the photonic bandgap,
density of states (DOS), and field localization [7-9]. The control of the
dielectric function has also allowed such applications as enhancement of
photoluminescence and its lifetime for quantum dots or luminescent
polymers [10-12], wavelength control of laser emission [7], modulation
of photoluminescence [13-15], enhancement of emissive properties in
angular resolution [16,17], laser devices [18,19], and advanced vapor
sensing [20].

The reduction in transmittance and field localization due to sup-
porting a photonic microcavity in a material with a refractive index
larger than that of the incident media is well known [21,22], and has

* Corresponding authors.

been widely observed [23]. However, in most applications, there were
no attempts to compensate for this reduction, but for the use of a simple
and feasible solution, surged from a simple analysis: supporting the
microcavity, not in a homogeneous material, but in a Bragg mirror. This
mirror may be located between the support and the microcavity, if the
refractive index of the first layer is larger than that of the second, or
before the microcavity in the opposite case. These mirrors have an
efficient number of layers, but if they exceed this number, then the
quality factor, and its related properties, decrease drastically.

Layers at a periodic distribution, with an optical path of 4¢/4n;, with
n; the i-th layer refractive index, have a photonic bandgap centered at 4o,
and are called Bragg-reflector resonators. A microcavity array is formed
by the coupling of two Bragg-reflectors in mirror symmetry [8], with
behavior strongly defined by the contrast of the refractive index of the
layers [24]. The symmetric microcavity shows a permitted state in the
band gap at 19, where the field is also localized and the DOS increases.
Because of that, it was determined that high transmission results from
the mirror symmetry [25,26]. Nevertheless, other symmetries have been
found to share these properties, such as generalized Fibonacci sequences
[27] or Fibonacci coupled arrays in conjugated symmetry [28]. Some
papers have been published in attempts to understand the transmission
and field localization in these systems. In particular, the phase change
model [29] showed this for two coupled high transmission structures —a
microcavity and a half-wavelength one (asymmetric); and the “field
flux” conservation model [30] showed this for a two-microcavity
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Abstract

®

CrossMark

Passivation is of remarkable importance for porous silicon (PSi) applications to guarantee the
chemical stability of its high surface area through time. Thermal oxidation is one of the most
common methods to passivate the surface of PSi. In order to better understand the oxidation
process, here we performed an in situ study by using pulsed laser photoacoustics. During the
thermal oxidation, the photoacoustical signal was measured each 1 °C from 70 °C to 900 °C. The
measurements were analyzed by standard correlation, and the significant signal changes were
related to the presence of different surface species. We have found temperatures, where the
photoacoustical signal changes drastically, that can be related to the absorption and desorption of
chemical species in the surface. Species identification where made through Fourier-transform
infrared spectroscopy-attenuated total reflection analysis of the PSi samples, at temperatures
around where these notorious modifications on the surface were observed.

Keywords: porous silicon, thermal oxidation, pulsed laser photoacoustic, semiconductor

nanomaterial
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Abbreviations

FTIR-ATR Fourier-transform infrared spectroscopy-atte-
nuated total reflection (ATR)

PSi Porous silicon
PA Photoacoustics
PLPA Pulsed laser photoacoustics

0268-1242/18,/085001+-06$33.00

1. Introduction

Porous silicon (PSi) is a material that consists in silicon
nanocrystals surrounded by air with the appearance of a
sponge [1]. Due to its optical properties, high surface area and
the possibility to fabricate multilayer structures, PSi has been
used in a wide range of optical, sensing, optoelectronic and
electrochemical applications [1-4]. In several of these appli-
cations, its low chemical stability in time is a problem to
overcome [2, 3, 5]. Among the different fabrication methods
to produce PSi, electrochemical etching presents various
advantages such as simplicity and effectiveness. After the
anodization, mainly Si—H groups are present in the surface.

© 2018 IOP Publishing Ltd  Printed in the UK
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