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RESUMEN DE LA TESIS

Nombre: ”Dispersién de Rayleigh en multicapas de silicio poroso”
Sustenta: Miller Toledo Solano
Dirigida por el Dr. Yuriy Rubo

El silicio poroso (Si-por) es un material nanoestructurado, considerado como
prospecto para la fabricacion de dispositivos fotdénicos. La tecnologia para hacer la
porosidad espacialmente periddica es relativamente simple y barata. Sin embargo, co-
mo el Si-por es un material altamente desordenado, todavia no existe una teoria que
describa adecuadamente las propiedades Opticas que tome en cuenta la modificacion
de las propiedades de la luz, debido a las fluctuaciones de la constante dieléctrica.
Este trabajo se enfoca a considerar los efectos de la dispersién de Rayleigh (DR) de la
luz en la estructura desordena del Si-por, para explicar discrepancias apreciables entre
los espectros de reflectancia y transmitancia experimentales y los tedricos, obtenidos
en el caso ideal por el método de matriz de transferencia. En particular, se estudia el
espectro de transmitancia de estructuras de multicapas que contienen una microcavi-
dad. Se observa que el pico de transmitancia resonante es fuertemente reducido. Se
elabora un modelo tedrico para las fluctuaciones de la constante dieléctrica en Si-por,
y se calcula el tiempo de dispersién del modo de luz localizado en la microcavidad
con respecto a la [DR. Las pérdidas debidas a la DR explican satisfactoriamente los
datos experimentales.
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Prélogo

El silicio cristalino (Si-c) es el material méas importante en la industria electrénica,
ya que constituye el 95 % del mercado de los semiconductores. Gran parte de su éxito
se basa en que sus propiedades electrénicas son controlables, es relativamente facil
obtener la impurificacién tipo n y p. Puede decirse que vivimos en la era del silicio, que
comenzé alrededor de los afos sesentas con los primeros circuitos integrados, ya que
en la actualidad se pueden conectar un gran nimero de circuitos en dimensiones muy
pequenas. Pero sin duda, el gran reto es incrementar la velocidad de procesamiento
de datos y de comunicacién por arriba de los valores conocidos, lo cual sugiere cada
vez maés la sustituciéon de electrones por fotones. Pero el Si-c¢ presenta problemas en
aplicaciones épticas, ya que no es ni electro ni fotoluminiscente y cuando emite luz lo
hace de forma muy poco eficientemente.

Debido a la problematica presentada, se generé un gran interés cuando en los tra-
bajos de Pickering [1] y Canham [2], se descubrieron las propiedades de luminicencia
del silicio poroso (Si-por).

El Si-por, obtenido mediante la disolucién del Si-¢ en una solucién electrolitica
de écido fluorhidrico (HF) en diferentes concentraciones, es capaz de emitir luz vis-
ible, tanto por exitacién electrénica como fétonica de manera eficiente [3]. Una de
las grandes ventajas del Si-por es sin duda que su fabricacién es simple y barata,
de ahi tantos trabajos realizados en estudios experimentales y tedricos [4, 5| (ver
también [6] y las referencias ahi mencionadas).

La propiedad recien discutida, hace al silicio poroso un excelente candidato para
aplicaciones en la optoelectrénica, esto es, combinaciones de éptica y electrénica.
Muchos de los componentes optoelectrénicos, tales como los LEDs y las gufas de
ondas, pueden hacerse de silicio, y ya se piensa en un laser de silicio como una nueva
tecnologia que podria tener un impacto masivo en el futuro de los semiconductores y
en industrias de telecomunicaciones [7].

Aun cuando existen muchos estudios en el Si-por, todavia no se han estudiado
a fondo los efectos de dispersién que sufren las ondas electromagnéticas debido a la
naturaleza desordenada presente en el Si-por. Estos efectos son fuentes importantes
de pérdidas de energias que limitan las caracteristicas épticas del material. Por tal



Prélogo 2

motivo, esta tesis se enfoca en la dispersién de Rayleigh (DR) como un mecanis-
mo de pérdida de energia, para explicar discrepancias apreciables, entre los datos
experimentales y las predicciones tedricas obtenidas mediante el método de matriz
de transferencia (donde no se consideran pérdidas), en los espectros de reflectancia
y trasnmitancia de multicapas de Si-por. En particular, los efectos de pérdida de
energia resaltan a la vista en los espectros de transmitancia de una estructura de
microcavidad, que se forma por dos multicapas periédicas y una cavidad incrustada
en ellas. Los modos de luz localizados dentro de la cavidad resultan en la existencia
de méaximos de transmitancia. Estos picos son suprimidos parcial o totalmente por la
DR.

Esta tesis se divide en cuatro Capitulos y una seccién de conclusiones. Los dos
primeros Capitulos tienen un carédcter introductorio. En el primer Capitulo se hace
una descripcién de la fabricacién del Si-por y el crecimiento de las multicapas en una
dimensién. También se analizan las propiedades 6pticas de estas multicapas asi como
Sus Uusos.

En el segundo Capitulo se presenta el método de matriz de transferencia, capaz
reproducir los espectros de transmisién y reflexién de medios dieléctricos de capas
perfectas. En particular, se estudia un medio de capas dieléctricas periddicas y se
obtiene su relacién de dispersiéon, misma que permite la obtencién de la estructura de
bandas, la densidad de estados, y otras caractristicas que necesitaremos después.

En el tercer Capitulo se llevan a cabo simulaciones tedricas para la reflectancia
de las estructuras foténicas analizadas en las figuras 3(c) y 3(d) reportadas en [8].
Estas simulaciones se comparan con los datos experimentales reportados ahi mismo.
También se presentan los espectros de transmitancia de estructuras de microcavi-
dad que fueron fabricadas y analizadas como parte de esta tesis, y se presenta un
desarrollo para obtener la expresién analitica de la transmitancia de los modos que
son localizados dentro de la cavidad. Esta expresién se compara con la transmitancia
experimental de la microcavidad.

En el cuarto Capitulo se presenta un modelo tedrico de las fluctuaciones en la
constante dieléctrica del Si-por, y se calcula el tiempo de vida del modo de luz en
la cavidad que disminuye con la DR. Este tiempo es tomado en cuenta para estimar
pérdidas por dispersién. Finalmente se resumen las conclusiones de este trabajo.
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Capitulo 1

Estructuras fotonicas de silicio
pPOroso

1.1. Fabricacién de silico poroso

El Si-por fue descubierto por Uhlir [9] en 1956, durante estudios de electropulido de
obleas de Si-¢, usando un electrolito que contenfa HF. El encontré que al incrementar
la corriente sobre cierto umbral, comenzaba a ocurrir una disolucién parcial de la
oblea de Si-c. Ahora se sabe que la soluciéon de HF sirve para que se dé el proceso de
disolucion.

HFwarf"l Alambre
Electrolito de platino
E ﬁ - (cétodo)
Celda de teflon |
o~

[ o[

Computadora

Fuente de
corriente
]
---------- — ot
|
Oblea de silicio
(4nodo)

Figura 1.1: Dispositivo para la preparacién del Si-por.

Un dispositivo tipico y sencillo que puede ser usado para producir Si-por se mues-
tra en la figura 1.1. Una oblea de Si-c se coloca como el anodo de la celda elec-
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troquimica, el cdtodo es un alambre de platino, el electrolito esta compuesto de
HF /etanol/glicerina. El material que forma a la celda electroquimica es de teflon
ya que es altamente resistente al 4cido. Al pasar una corriente eléctrica de unos cuan-
tos miliamperes a través de la celda electroquimica, comienza el ataque quimico,
creandose orificios o poros en la oblea de Si-¢c y dejando una estructura densa en
canales que penetran profundamente en el interior de la oblea, lo que se conoce como
Si-por.

Debido al gran nimero de burbujas que se generan durante la formacién del Si-
por, es necesario el uso del etanol para mejorar la penetracién de la solucién en
los poros que se estan formando, y al mismo tiempo ayuda al desprendimiento de
burbujas de hidrégeno [10]. La glicerina se introduce porque se ha observado que
disminuye la rugosidad de la superficie [11]. El Si-por puede fabricarse a partir de
Si-c¢ tipo n (Si-c¢ envenenado con impurezas donadoras) o p (Si-¢ envenenado con
impurezas aceptoras) y con cualquier orientacion cristalogréfica [12]. La necesidad de
impurificar el material reside en que sin la acumulacién de huecos en la interfaz donde
se estd formando el poro, no se da el proceso electroquimico de ataque [13]. En el caso
de muestras tipo n, es necesario iluminar durante el proceso de fabricacién para la
generacién de huecos [14].

Se han propuesto varios modelos diferentes para la disolucién quimica del Si-c y
en todos ellos como se mencioné antes, se acepta que los huecos son requeridos para la
formacién de los poros. El proceso de disolucién del Si-c, es debido a la transferencia
de dos electrones a través de la red del Si-c, con la siguiente reaccién quimica [16]

Si+2HF +2h* — SiF, + 2H*,

donde h* son los huecos y H* son los iones de hidrégeno. El SiF, es atacado nueva-
mente con HF via la siguiente reaccion

SiFs +4HF — H, SiFg + Hy,

dejando una estructura que posee una superficie enorme pasivada con hidrégeno.

Entre los varios modelos propuestos para la disolucién del Si-c¢, el mecanismo
presentado por Lehmann y Gosele [17] es el mds aceptado en la comunidad del Si-
por. Este propone que un hueco h* no se puede aproximar a la interfaz del Si-por ya
que requiere una energia adicional para penetrar dentro de la pared que divide dos
poros; en cambio, para trasladarse a la punta del poro no requerira energia adicional
por lo que se movera a esa zona. Por lo tanto la pared del poro quedara libre de
huecos, sin embargo, un lento ataque quimico comienza debido a la permanencia en
HF, mientras que la disolucién quimica continuara en la punta del poro.

La morfologia del poro y el porcentaje de porosidad del Si-por fabricado depende
de la concentracién de HF en la solucién, de la resistividad de la oblea de Si-c que a su
vez depende del tipo de impurificacién, y de la densidad de corriente eléctrica usada.
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El tiempo de reaccién que se requiere varia, dependiendo del tipo de Si-¢ usado,
asi como de la concentracién de HF en la solucién. Se ha observado que existe una
dependencia lineal entre el tiempo de anodizacién y el grosor del Si-por obtenido [15].
Existen diversos tamanos y formas de poros. El poro mas comin es de cilindro, con
varios grados de ramificacién y estrechamiento del drea transversal [18]. La diferencia
en la morfologia del poro para materiales tipo n y p son evidentes en la figura 13
en [19]. En el caso de Si-c tipo p™, es decir, Si-c altamente impurificado, se observa una
estructura altamente anisotrépica de filamentos o alambres de Si-¢ perpendiculares
la superficie.

Es posible desprender el Si-por del substrato del Si-c si se aplica una densidad de
corriente del orden de 500 mA /em? durante unos segundos. Exiten métodos de secado
para evitar que las muestras sean menos fragiles. Uno consiste en colocar las muestras
en solucién de etanol, después calentar estas muestras en un ambiente de oxigeno a
temperaturas de hasta 300°C.

Es posible variar la intensidad la corriente eléctrica en una forma periédica y
obtener capas porosas peridédicas formando lo que se conoce como multicapas.

1.2. Crecimiento de multicapas de silicio poroso

La posibilidad de formar estructuras de multicapas usando Si-por de diferentes
porosidades, radica en las caracteristicas basicas del proceso de crecido. Es decir, la
influencia de los pararametros de entrada, tal como la densidad de corriente aplicada,
la concentracién del dcido, el tipo del silicio y el tiempo de reaccién. El control de
todos estos parametros es crucial para la formaciéon de una multicapa de alta calidad.

El crecimiento de multicapas de Si-por se lleva a cabo mediante una variacién
de la porosidad con la profundidad. En la figura 1.2 se muestra el proceso de cre-
cido de una multicapa periddica. Con la variacién de la densidad de corriente, la
porosidad cambia tinicamente en la direccién del ataque electroquimico. El proceso
de crecido es controlado por una computadora permitiendo una alta reproducibilidad
de la propiedades estructurales de las multicapas. De esta manera, es posible fabricar
cualquier multicapa que se tenga en mente, como por ejemplo, estructuras aleatorias,
estructuras de Fibonacci [20], ademds de las periédicas mencionadas. Las multicapas
pueden observarse mediante microscopia electrénica de barrido (en ingles SEM).

Actualmente el laboratorio del Dr. J. Antonio del Rio en el Centro de Investigacién
en Energia, UNAM, cuenta con el equipo necesario para llevar a cabo el crecido de
un gran numero de multicapas con la més altas espectativas, por ejemplo, se han
observado oscilaciones del campo electromagnético en una superred basada en Si-
por [21]. En ese laboratorio se ha logrado crecer multicapas formadas por cientos de
capas [8], como en muy pocos lugares en el mundo se consigue. Los anchos de las
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Figura 1.2: Representacién esquemética del proceso de formacién de multicapas de Si-por mediante
variaciones de la corriente. Si-c es transformado en Si-por por anodizacién en HF con una densidad
de corriente j; fija. Después de un tiempo ¢; la corriente j; es cambiada a un valor més alto j; y el
resultado es una capa mds porosa (la capa gris). La capa porosa la cual ha sido establecida después
de un cierto tiempo persiste durante el ataque electroquimico. Después de un tiempo t; la densidad
de corriente es bajada a j; lo cual da como resultado una capa menos porosa(la capa gris-oscuro).
Este proceso puede ser repetido muchas veces.

capas oscilan entre algunas decenas hasta algunos de cientos de nm.

En la figura 1.3 se muestra la seccién transversal de un espejo disefiado en este
laboratorio para reflexién parcial del visible y completa para el infrarrojo cercano [8].

1.3. Propiedades 6pticas de las multicapas de sili-
cio poroso
La propagacién de la luz en multicapas dieléctricas tiene propiedades similares

al movimiento de electrones en un cristal convencional. En particular, existen las
bandas de frecuencias prohibidas (brechas foténicas) para la luz. Ningin modo de
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Figura 1.3: Una multicapa de Si-por, hecha por ataque electroquimico de una oblea de silicio
normal. Las capas mads claras son méds porosas que las capas oscuras. Esta multicapa es un espejo
muy efectivo con pico de reflectividad del 95% en el intervalo de 700 nm a 800 nm [8].

luz con frecuencia dentro de esta brecha puede entrar a la estructura foténica. Por
otro lado, existen regiones de frecuencias, donde es posible localizar espacialmente los
modos foténicos y aumentar la intensidad del campo eletromagnético.

La multicapa peridédica en una dimensién es el cristal foténico mas simple, aunque
existen cristales fotonicos en dos y tres dimensiones. Esta tesis se limita al estudio en
una dimension. El cristal foténico en una dimensién actia como un espejo perfecto
para la luz con una frecuencia dentro de la brecha fétonica, misma que se incrementa
proporcionalmente a la razén de los indices de refracién [22, 6] y, para una razon de
los indices de refracién, hasta un cierto limite, la brecha se alarga definiéndose mejor a
medida que el nimero de periodos aumenta [6]. En una dimensién, la brecha se mueve
a frecuencias mayores a medida que la onda incidente se aleja de la direccién normal
a las capas, por lo que término brecha debe reemplazarse por el de pseudobrecha, tal
como se vera mas adelante. La estructura de las multicapas con diferentes indices de
refraccién no es nueva y sus propiedades Gpticas ya han sido muy estudiadas [23, 24,
25, 26.

La posibilidad de modular ficilmente los indices de refracién, abrié la puerta para
la fabricacién de reflectores de Bragg de alta reflectividad, junto con los filtros Fabry-
Perot [25], [26], y guias de ondas [26], [27]. Por otro lado, estructuras de microcavidad
han ayudado a reducir el ancho de la linea fotoluminiscente y aumentar la intensidad
en magnitudes considerables [28]. Por todo lo anterior se espera que el Si-por sea para
la foténica lo que el silicio es para la electrénica.

Para entender cémo funciona una multicapa, se hace incidir una onda plana a
través del material. Es bien sabido que cuando una onda es reflejada por las varias
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interfaces dieléctricas, un efecto de interferencia multiple ocurre. En este principio
simple estd basado el funcionamiento de las multicapas dieléctricas. Escogiendo en
una manera apropiada los espesores y los valores de los indices de refraccién de las
capas, es posible generar diferentes espectros de reflexién. Es asi como se fabrican
espejos dieléctricos y filtros épticos.

Para comparar la respuesta Optica de las multicapas con datos experimentales,
generalmente se usa el método de matriz de transferencia. En el caso ideal de capas
perfectas, esta aproximacién se cumple, ya que describe la respuesta éptica del sistema
global en términos del comportamiento de la luz en capas continuas. Este método es
introducido en el préximo Capitulo.



Capitulo 2

El método de matriz de
transferencia

2.1. Reflexion y refraccion de ondas planas

Antes de abordar el método de la matriz de transferencia, se revisara brevemente
el problema de la reflexién y refracciéon de ondas planas monocromaéticas en una
interfaz plana entre dos medios homogéneos, isotrépicos, no magnéticos y con indices
de refraccion reales.

Una onda incidiendo en la interfaz, en general se dividird en dos ondas en la inter-
faz z = 0, una onda transmitida avanzando en el segundo medio y una onda reflejada
propagandose de regreso dentro del primero (ver figura 2.1). Las leyes de la teoria
electromagnética conducen a ciertos requisitos que se deben cumplir para los campos,
y son referidas como las condiciones de contorno sobre el campo electromagnético. Es-
pecificamente, una de éstas es que la componente de la intensidad del campo eléctrico
E que es tangente a la interfaz debe ser continua a través de ésta (lo mismo debe
suponerse para el campo magnético H).

Sea Ejexp[i(k; - r — wt)] la amplitud de la onda incidente con frecuencia w y
vector de onda k;. Las amplitudes de la onda plana reflejada y transmitida son
E exp[i(k; - —wt)] y Egexpli(ks - r — wt)] respectivamente. Aqui k; y ko son los vec-
tores correspondientes de la propagacion. La condicién limite que relaciona estas tres
amplitudes de campo en la interfaz requerird que la variacién espacial (y temporal)
a lo largo de la superficie de todos los campos sea la misma, de esta manera

(k1 T)z=0 = (k; *T)z=0 = (k2 ' T)z=0. (2.1)
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K,

Figura 2.1: Onda plana incidiendo en el la frontera z=0 entre dos medios homogéneos, isotrépicos,
sin pérdida§. 0, 8, y 02, son los dngulos de incidencia, reflejado, y transmitido de los vectores de
onda ki, k; y ka, respectivamente.

De (2.1) obtenemos que
' w w
k1| = [k, | = 20 k| = Pl (2.2)

donde n; y ns son los indices de refraccién del medio 1 y 2, respectivamente.

Si 01,0, y 0,, son los angulos de incidencia, reflejado, y transmitido de los vectores
de onda con respecto a la normal del plano de incidencia respectivamente, entonces
de la ecuacién (2.1), cumple con la ley de la reflexién y 6, = 6,

ny senf; = nysenb,. (2.3)

Las amplitudes de las ondas reflejada y transmitida pueden expresarse en términos
de la amplitud de la onda incidente imponiendo condiciones limites en la interfaz
z = 0. En la figura 2.2 se muestra un medio en ambos lados de la interfaz z = 0
con indices de refraccién n; y ng, respectivamente. Una onda plana con vector de
onda k; y frecuencia w incide desde el medio 1. La figura 2.2 (a), muestra una onda
incidente donde el vector de campo eléctrico E es perpendicular al plano de incidencia,
mientras que la figura 2.2 (b), muestra una onda donde E se encuentra en éste. Las
condiciones de contorno en las componentes tangenciales de los vectores de campo
eléctrico y magnético, requieren que E,, E,, H, y H, sean continuos en la interfaz
z=0.

Por otro lado, dentro un medio homogéneo, isotrépico y no magnético, los vectores
de campo eléctrico y magnético satisfacen la ecuacién de onda
O’E 0°H
VE-n*— =0, VH-n’—=0. 2.4
ot? ot? )
y una solucién a esta ecuaciéon puede ser tomada como la superposicion de las ondas
reflejadas y transmitidas en cada medio. De esta manera
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(a) (b)

Figura 2.2: Onda plana incidiendo en el limite entre dos medios homogéneos, de indices de refrac-
cién ny y ne. (a) Una onda entrante para quien su campo E es normal al plano de la incidencia, (b)
Ahora el campo E esta en el plano de incidencia.

= (E‘l ez‘lq-r . E’l eik:-r)eviwf’ 2 <0
(EZ eikz‘r 4. :E'2 eikz-r)e—iwt, 2> 0

—~—
8]
43 ]

S

donde E; es la amplitud incidente, E; es la amplitud reflejada, y Eg es la amplitud
transmitida. La magnitud del campo magnético puede ser obtenido de

k x E
—

H=mn (2.6)

. t & N .t
La amplitud E, es cero a causa de que no hay una onda incidiendo desde la region
z > 0, incluimos este término ya que el resultado obtenido puede ser generalizado
para estructuras de multicapas.

2.2. Derivacion de la ecuaciones de Fresnel

La onda TE, donde el vector de campo eléctrico es transversal al plano de inciden-
cia, también se conoce como onda s derivado de aleman senkrecht (perpendicular).
La figura 2.2(a) muestra la reflexién y transmisién de la onda s. Haciendo uso de las
condiciones de continuidad en las componentes tangenciales de E y H, se tiene que
para algin punto y en algin tiempo

Eis + E;s = Eqg + E;S (2 7)

(—H,s + Hy,) cos b, Hys + Hy,) cos 6,
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donde los lados izquierdo y derecho de la tltima ecuacién son las magnitudes totales
de H paralelas a la interfaz entre los medios 1 y 2, repectivamente. La direccién
positiva se toma a donde z se incrementa, es por eso que las componentes Hyg y
H,, aparecen con signo menos. La ecuacién anterior puede escribirse en una forma

matricial de la forma
E13 ) ( E‘23 )
-Ds 1 ' — Ds 2 ! y 28
M ( 5 )=0@( g (28)

donde Ds(i)=( 1 1 ) i=1,2 (2.9)

—n; cos O; n;cosb;
donde la ecuacién (2.6) ha sido utilizada.

Un par de ecuaciones similares pueden derivarse cuando la onda entrante tiene al
vector de campo eléctrico paralelo al plano de incidencia. Esta onda también se conoce
como onda p. Imponiendo de nuevo la continuidad en las componentes tangenciales
de E y H se obtiene

(Erp — Eip) costy = (Eap — Eyp) cos by,

, / 2.10
ny (Elp + Elp) = Ny (Egp - E2p) y ( )
otra vez estas dos ecuaciones pueden reescribirse en una forma matricial
5 )-20(z)
D 1 rp - D 2 !P 3 211
(5 )= (5 1)
donde . ;
r cost; CoOsU; o
Dy(i) = ( ol i ) : I=12 (2.12)

Los coeficientes de reflexién y transmision para las ondas s y p también conocidos
como los coeficientes de Fresnel, estan dados por

E! By,
Tsp = ( ls’p) y lep = ( : ’p) . (2.13)
Els,p B}, ,=0 Els,p E}, ,=0

La reflectancia y la transmitancia estan relacionados por las ecuaciones

Ny cos By
Rs'p = |Ts'p|2= Ts,p = |t3,p|2, (2-14)

n, cos 6,

a los coeficientes de Fresnel 7y, y t5p.
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2.3. Matriz de transferencia de una capa delgada

Ahora se estudiara el problema de la reflexion y tansmision de la radiacién elec-
tromagnética a través de una capa delgada homogénea e isotréopica, tratando con los
campos eléctricos y magnéticos y sus condiciones de continuidad en ambas interfaces.
Supondremos a partir de ahora y en lo que sigue que la onda incidente es una onda
TE (onda s), ha no ser que se diga lo contrario.

Figura 2.3: Capa delgada de medio dieléctrico homogéneo. Las indicaciones representan las am-
plitudes del campo eléctrico como estd explicado en el texto.

La estructura dieléctrica estd descrita por (ver figura 2.3)

ny;, z2<0
w(z)= % ey O zd, (2.15)
ns, d< z

donde n;, ny, ¥ n3 son los indices de refraccién y d es el espesor de la capa. Como
el medio es homogéneo en la direccién z, la componente del campo eléctrico que es
paralela a la interfaz puede escribirse como

E = E(z) eilk==—wt), (2.16)

donde w es la frecuencia de la onda y k. es la componente del vector de onda k a lo
largo de las interfaces, y de la ecuacién (2.1), debe tener el mismo valor en todas las
capas de manera similar al caso de una sola interfaz.

En la ecuacién (2.16), se supone que la onda electromagnética se propaga en el
plano xz. El campo eléctrico consiste de una onda viajando hacia la derecha y una
onda viajando hacia la izquierda y puede ser escrito como

E(2) = a €** 4 b e~ (2.17)
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donde £k, son las componentes z del vector de onda, y a y b son constantes en cada
capa homogénea. La matriz caracteristica que relaciona los campos en dos limites
adyacentes, puede ser introducida definiendo

a; = a(07),
b] = b(o_)a
a; = a(0%),
by = b(0%),
a; = a(d”),
by = b(d_):
a; = a(db),
by, = b(d*), (2.18)

donde 0~ representa el lado izquierdo de la interfaz, z = 0, y 0" representa el lado
derecho de la misma interfaz. De la misma manera, d~ y d* se definen para la interfaz
z = d. Si se representan las dos componentes de F(z) como vectores columnas, los
vectores columnas mostrados en la figura 2.3 estan relacionados por

ay —_ -1 a

(5) =22 ().

az \ _ (e 0 as

bg o 0 Bi¢2 bg ’

Ao — -1 a:?'

(z) - o (2)

donde D,, Dy, y D3 son las matrices introducidas en la seccién 2.2 y estan dadas por

D = ( _p, L) (220

—n; cos f; n;cosb;

~
SO
\‘-.-.-/
I
o)

donde 7 = 1,2,3 y 6; es el dngulo de propagacion en cada medio y se relaciona a k;,

por
;W

k@lz =

cos b;. (2.21)
c

P, es la matriz de propagacion, la cual toma en cuenta los cambios de fase debido a
la propagacion a través de la capa, y ¢ estd dado por

QS‘E = k?zd- (222)

Los vectores columnas representados por las amplitudes de onda en cada interfaz se
relacionan por un producto de matrices 2 x 2 en secuencia. Cada lado de la interfaz



El método de matriz de transferencia 15

esta representada por una matriz, y el bulto en cada capa esta representado por una
matriz de propagacién [29)].

De la ecuacién (2.19), las amplitudes a;, by y ag, by estdn relacionados por

( gi ) = DD B ( 2: ) (2.23)

y la matriz Dy 1 D, P, que relaciona las amplitudes de los campos en dos limites
adyacentes es conocida como como la matriz de transferencia [30].

2.4. Matriz de transferencia para un sistema de
multicapas

En el caso de multicapas, la estructura dieléctrica se describe por

"
Ng, 2 < 2p,

ny, 2<z<2z,

ng, %< z<2z,
wg=¢ ’ (2.24)

ny, 2n-1 <2z <2nN,
ng, 2Ny <Z,

donde n; es el indice de refraccion en la capa [, 2; es la posicion de la interface entre
la capa [ y la capa [ + 1, ng es el indice de refraccién del substrato y ng es el indice
refraccién del medio incidente. Los espesores de la capas d; estan relacionados a las
2js por

di = 21—z,
dy = z— 2,

: 2.25)
dN = ZN —2ZN-1: (226)

La distribucién de campo eléctrico puede escribirse como

ag etkoz(z=20) 4 p e—ika(Z—zD), z < 2y,
E(z) = a e 4 p e~thul=a) 4 , <2<z, (2:27)
a; eiku(z—zo) +b; e—-iku(z—zo)’ zN < z,

donde k;, es la componente z del vector de onda

. 1/2
i o [(%) —ki] . 1=0,1,2,...,N,s, (2.28)
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y estéd relacionado al dngulo 6, por la ecuacién (2.21). Los valores a;, b; representan
las amplitud de la onda en lado izquierdo de la interfaz z = 2;. Usando el mismo
argumento que en la seccién anterior, se escribe

Qo _ -1 a
(%) = mon(s)
%) = DDy By [ 9 1=1,2,..,N
= D" D fia y t=1,2,.., N, (2.29)
by by

donde N + 1 representa al medio substrato, ay41 = as, ay4+1 = bs y las matrices D;s
estan dadas por las ecuaciones (2.9) y (2.12), para las ondas s y p respectivamente.
La relacién entre ag, by y as, bs puede escribirse como

Qo My M, a,
= 2], 2.30
(30) = O ha) (%) 23

con la matriz dada

N
My M, ) ~1 -1
= D DiPD; " | Dy; 2.31
(3 o' | LR 231
Los elementos matriciales M;; satisfacen la relacién
My = M{,, My = M{,. (2.32)

y el determinante de la matriz M es muy simple [29] y estd dado por

ng cos B,

|M| = (2.33)

ng cos By

Los coeficientes de reflexién y transmisiéon de una onda plana monocromatica
que incide desde el medio de indice de refraccién ng a través de una estructura de
multicapas dieléctricas a un substrato de indice de refracciéon ng, definen como

= (b—o) ; (2.34)
@0/ p,=0

a
t=(— ; 2.35
(ao),,ﬁg (2.35)

De la ecuacién matricial (2.30) y siguiendo las definiciones (2.34) y (2.35), obten-

emos M
21

o | SOLT 2.36

(MH) (2.36)

respectivamente.
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t=(31). (2.37)

de esta manera la matriz M también se puede escribir como

M= (2.38)

,r*
1
t*

~ | o+ |

La reflectancia R y la transmitancia 7" de la estructura de capas se escriben como

2

My,

R=r]?= |2, 2.39

P = |3 (2.39)
Ny c086; 1o | M|

T = = 2.4
TL[}COSHDJ |M11]2’ ( 0)
y
R+T=1. (2.41)

por conservacion de la energia.

2.5. Medio de capas periédicas (espejos de Bragg)

Los medios de capas periédicos son una clase especial de medios en los cuales capas
alternantes de dos diferentes medios dieléctricos, son apiladas de forma periédica. La
propagacién de ondas en estos medios exhibe mucho interés y fendmenos potencial-
mente ttiles. Estos incluyen reflexién de Bragg, la holografia, y las brechas foténicas.

Consideremos un medio periédico donde el eje 2z se toma a lo largo de la direccién
normal a las capas. El perfil del indice de refraccién esta dado por

n(z + jA) = n(2), (2.42)

donde 7 es un entero en el rango fijo 1 < 57 < N. Las capas que definen el primer
periodo tienen indices de refraccién

_Jng, 0<z<
n(z)—{nh bz pe i (2:48)

donde by a = A — b son los espesores de las capas y A es el periodo. La distribucién
de campo eléctrico F(z) dentro de cada capa homogénea puede ser expresada como
la suma de una onda plana incidente y una onda plana reflejada. Las amplitudes
complejas de estas dos ondas constituyen las componentes de un vector columna. El
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campo eléctrico en la n-ésima celda unitaria puede escribirse como (usemos n en vez
de 7 por comodidad)

Cp €ih2(z—nAta) | g o-ika(e-nhAte) (DA< z<nA—a

E(2) = { a, e k(=) L b o-iki(z-nA) nA — a < z < nA: (2.44)

donde los valores para k;, y ko, estan dados por la ecuacién (2.28).

La matriz de transferencia M que relaciona las amplitudes complejas de la onda
plana incidente a,_; y la onda reflejada b,—_; en una capa de una celda unitaria a la
capa equivalente en la préxima celda, puede obtenerse usando la ecuacién (2.29), de
ésta manera las constantes a,—1, bn—1, @, ¥ byn, se relacionan por por

“n-1) = DI'D,PD7'DiB( V),
bn-—i bn

(22)(2)-u(x) oo

Los elementos matriciales de M para una onda TE son

Il

, k 3
Arp = e ke [COS(kgzb) - = (ﬁ + k—l) sen(kgzb)] ,
k]z k?z
; k k
—  pikiza | _ N2 Mz
: ko, ki,
Crp = ek [_ (k_i = k;z) sen(ko,b) ] 3
ikiz0 1 k2z
Dre = €% |cos(ky,b) — + —= | sen(k2,b) | , (2.46)
2 kiz k2z

y de acuerdo a la ecuacién (2.46), pueden ser vistos como una funcién de k.

Debido a que la matriz M relaciona los campos de dos capas equivalentes, ésta es

unimodular, es decir,
AB-CD=1. (2.47)

En la misma manera que en el caso anterior

. 1 2 ko, 2k
Ay = e-ihisa [cos(kgzb)—i'i(né _FL 1) (kgzb)],

Ty klz nl kgz

2 2
BTM — eiklza {‘““%ﬁ (n'? klz _ n; k!Zz) Sen(kgzb)] .

2
ny kgz ny k]z

. 2 2k
Cry = e e [lz (n2 fiy né 22) Sen(kzzb)] y

2
2 711 kgz T!.2 k]_z

. 1 (n2k,, 2k
Dry = etkize [cos(kzzb)+ - (n; - o

) sen(kzzb)] , (2.48)

nl k2z
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son los elementos matriciales de M para una onda TM, ligeramente diferentes de
aquellos para una onda TE.

Con el disefio apropiado de un medio de capas periédicas, es posible alcanzar
extremadamente alta reflectancia para alguna regién espectral selecionada. A ésta
multicapa se le conoce como reflector de Bragg.

2.6. Ondas de Bloch y estructura de bandas

La propagacién de ondas en medios periédicos es muy similar al movimiento de
electrones en sélidos cristalinos. De nuevo consideremos un medio homogéneo en el
plano zy y periddico a lo largo del eje z, idéntico a una red unidimensiénal que es
invariante ante traslaciones de la red, tal como lo muestra la ecuacién (2.42). Es
posible escribir al vector de onda usando k; y ¢: el vector de onda en el plano y el
vector de onda en la direccién z.

De acuerdo al teorema de Bloch, las soluciones a las ecuaciones de onda para un
medio periédico son de la forma

E(r) = e Pei%y,(2), (2.49)
donde la funcién u,(2) es periédica con periodo A, es decir,
(2 + A) = uy(2). (2.50)

La constante ¢ es el vector de onda de Bloch. En términos de nuestra representacién
de vector columna y de la ecuacién (2.44), la condicién de periodicidad (2.50) para
la onda de Bloch es simplemente

Qn __ igA Qn-1
( . ) = ¢t ( i ) , (2.51)

y de las ecuaciones (2.45) y (2.51) se sigue que el vector columna de Bloch satisface
el problema de valores propios

AA(2)=6“A($), (2.52)

donde el factor de fase e~#9A es el valor propio de la matriz de transferencia M. La
relacién de dispersién entre w, k;, y ¢ para la funcién de onda de Bloch se obtiene de
resolver el determinante det| M — Ie~*%}| = 0, donde I es una matriz unitaria, esto
tiene como resultado

qu@=%mngA+my (2.53)
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donde (A y (D estdn dadas por la ecuaciones (2.46) y (2.48) para una onda TE o
TM, respectivamente.

Regimenes donde |3(A + D)| < 1 corresponden para g real, y la onda de Bloch se
propaga; cuando |%(A + D)| > 1, ¢ = mw/A + i K; tiene una parte imaginaria K;
y por ello el vector de onda de Bloch es evanecente, m es un entero y denota las
bandas llamadas prohibidas del medio peridédico. Los bordes de las bandas estdn en
los regimenes donde |3(A + D)| = 1. Finalmente, la estructura de bandas para una
onda TE en medio de capas periédicas estd dada por la relacion de dispersién [29)].

cos(gA) = cos(ky.a) cos(ka.b) — % (% + :ﬁ) sen(k;.a) sen(kq,b). (2.54)
1z 2z

De la misma manera es posible obtener la esctructura de bandas para una onda
TM mediante la relacién de dispersién

cos(gA) = cos(ky.a) cos(ka,b) — % (

2 2
nakgz nbklz

) sen(ky.a) sen(kqyb).  (2.55)

Tlgk]z ﬂgkgz

Si la onda de Bloch se encuentra en una de las brechas prohibidas, como ya
mencionamos arriba, la onda es evanecente y no puede propagarse en el cristal, de
esta manera, se espera que la energia de la luz sea totalmente reflejada y el medio
actia como reflector de alta reflectancia para la onda incidente.

Finalmente, con el método de matriz de transfrencia presentado en este Capitulo,
se pueden llevar acabo simulaciones tedricas de las respuestas 6pticas de las multicapas
hechas con Si-por, y compararlas con los resultados obtenidos de los experimentos
realizados en el laboratorio, tal como se describe en el Capitulo siguiente.



Capitulo 3

Comparacion del método de matriz
de transferencia con experimentos

3.1. Simulacion de la reflectancia experimental

Se han llevado a cabo simulaciones teéricas del espectro de reflectancia, y se han
comparado con los datos experimentales obtenidos recientemente por V. Agarwal y
J. A. del Rio [8]. Este articulo enfocado a multicapas de Si-por, describe una técni-
ca experimental para modificar y adaptar la brecha foténica de la estructura a los
propésitos necesarios. Se prepararon subespejos apilados para diferentes longitudes de
onda A centradas en las regiones del visible y en el infrarrojo cercano. Estos subespe-
jos consisten de un arreglo periédico de capas, con indices de refraccién n, y ns, tales
que n,a = nyb = A/4, donde a y b son los espesores de las capas correspondientes.
La estructura completa se forma por una superposicién de estos subespejos, lo cual
amplia la regién de frecuencias donde la reflectancia alcanza un méaximo.

El trabajo [8] presenta los datos para dos espejos de este tipo. El primer espe-
jo, disenado para el rango completo de luz visible, consiste de 77 subespejos, y la
longitud de onda A con la que fue preparado el primer subespejo es A\; = 450 nm,
los subsecuentes subespejos son preparados a partir de la relaciéon Ay — A; = 3
nm. Cada subespejo tiene cuatro periodos, con un contraste de indices de refraccién
ng/ny =1.4/2.2 el mismo en todos los subespejos, cambiando tnicamente los espe-
sores de las capas a; y b;. Mediante el uso del método de matriz de transferencia y
aprovechando los resultados obtenidos para un sistema de capas periddicas vistos en
las secciones 2.5 y 2.6, se obtiene el espectro de reflectancia para este primer espejo
y se compara con el obtenido experimentalmente en [8]. El resultado se presenta en
la figura 3.1.

El segundo espejo preparado y estudiado en [8] es més simple, ya que consiste sélo

21
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Reflectancia (%)

Longitud de onda (nm)

Figura 3.1: Reflectancia absoluta vs longitud de onda del espejo hecho en [8] para el rango completo
del visible, con contraste de los indices de refraccién 1.4/2.2. La linea a trazos muestra los datos de
simulacién y la linea continua muestra los datos experimentales de V. Agarwal y J. A. del Rio [8].

de dos subespejos, y refleja solamente dos diferentes rangos de longitudes de onda.
El primer subespejo es preparado para A = 600nm con el contraste de indices de
refraccién ny/n, = 1.3/2.3, y el segundo para A = 1700 nm con contraste ny/n, =
1.6/2.0. Cada subespejo tiene 10 periodos. Los resultados de la comparacién entre los
datos de la simulacién teérica y los datos experimentales se muestran en la figura 3.2.

De estas figuras podemos hacer las siguientes observaciones. En la figura 3.1 el an-
cho de la regién donde la reflectancia alcanza un maximo mas pronunciado, esta sat-
isfactoriamente reproducido; sin embargo, la amplitud los datos experimentales no
alcanzan el maximo predicho por la teoria. Ademads, en las predicciones tedricas se
pueden observar picos de interferencia secundarios que no se observan experimental-
mente.
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Figura 3.2: Reflectancia absoluta vs longitud de onda del espejo formado con dos subespejos
disefiados para reflejar en las longitudes de 600 nm y 1700 nm. Los contrastes en los indices de
refraccién son 1.3/2.3 y 1.6/2.0 respectivamente. La linea a trazos muestra los datos de simulacién
y la linea continua muestra los datos experimentales de V. Agarwal y J. A. del Rio [8].

En la figura 3.2 se observa que la amplitud donde se alcanza el primer maximo
estd muy bien reproducida, puesto que los valores de los méaximos coinciden. Sin
embargo no ocurre lo mismo con los anchos, pues el ancho experimental es mas agudo.
El segundo méximo experimental observado en la misma figura, muestra un ancho
mas pronunciado y movido a longitudes de onda maés grandes de lo esperado. Nosotros
no hemos tomado en cuenta ninguna dependencia del indice de refraccién con la
longitud de onda; sin embargo, esto nos podria ayudar a explicar porqué existe este
corrimiento de la regién del maximo. Por otro lado, al igual que en el caso anterior,
los picos secundarios son suprimidos experimentalmente.

Se han llevado a cabo comparaciones de resultados teéricos con datos experimen-
tales en [31, 21] y se observaron discrepancias muy parecidas a las aqui presentadas.
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Existen muchos factores involucrados para que la reproducibilidad en general,
no sea satisfactoria. Los factores que influyen directamente en las posiciones de los
intervalos de longitudes de onda, donde la reflectancia alcanza méximos, estan inti-
mamente ligados a los cambios de los caminos épticos de las capas. Existen varios
argumentos para los cambios tanto en los indices de refraccién como en los espesores.
Uno de éstos, son las pequenias fluctuaciones tanto en la densidad de corriente apli-
cada, como en las concentraciones de los componentes de la solucién del electrolito.
También se puede suponer que la disolucién de capas ya formadas durante el proceso
de crecido, provoca que las primeras capas estén expuestas a mayor tiempo de ataque
electroquimico, y en consecuencia el indice de refraccién presenta una degradacién
conforme el nimero de periodos aumenta. Por otro lado, falta considerar el cambio
del indice de refraccion con la longitud de onda, que ha sido ignorado hasta ahora.

Todos estos factores mencionados no influyen de manera importante en la dis-
minucién de los méximos como se vera méas adelante. Las pérdidas de energia que
conlleva a una disminucién en la amplitud de los maximos, se deben pricipalmente a
la absorcion del Si-por y a los efectos de la dispersién de las ondas electromagnéticas
a través de la estructura entera.

Para explicar las discrepancias visibles en los espectros de transmitancia, tales
como la disminucién en la amplitud en los maximos y la desapariciéon de picos secun-
darios experimentales, nosotros proponemos que el mecanismo importante de pérdida
de energia (ya que para el intervalo de longitudes de onda considerado, la absorcién
del por- Si resulta despreciable) se debe a la dispersion de Rayleigh (RS) de la luz
en la estructura naturalmente desordenada presente en el Si-por. Tal propuesta se
discutira en detalle en el Capitulo cuatro.

Al tratar de analizar el efecto de la RS en sistemas como los reflectores de Bragg
vistos anteriormente, la situacién se vuelve muy compleja por los muchos picos de
interferencia que existen. Es por ello que estudiamos tal efecto en una microcavidad
embebida en un reflector de Bragg que nos ayuda a analizar un solo pico del espectro,
tal como se discute en la siguiente seccion.

3.2. De espejos de Bragg a microcavidades

El sistema de capas periédicas conocido también como el cristal foténico unidi-
mensional més simple, actia como un espejo perfecto para una frecuencia dentro de
una brecha. Esta se ve reemplazado por ”pseudobrecha”, debido a que para ondas
incidentes que se alejan de la direccién pérpendicular a las capas, la brecha se mueve a
frecuencias cada vez mayores. La brecha completa aparece tinicamente en los cristales
tridimensionales ya que para toda direccién del vector de onda, las brechas vienen
a traslaparse y se consigue asi una brecha féténica completa. En una dimension la
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brecha fotdnica existe sélo a lo largo de una direccién de propagacion.

Para un modo de luz dentro de una brecha foténica de una estructura de capas
periddicas, su vector de onda ¢ ~ /A + i K; tiene una parte imaginaria K;. Por eso
el modo es evanecente y presenta una razén de decaimiento mas grande, a medida
que la frecuencia se acerca al centro de la brecha foténica de la estructura.

Cuando un defecto es introducido en medio de un sistema de capas periédicas (ver
figura 3.3) el sistema es llamado resonador Fabry-Perot. La principal caracteristica
de este defecto es que permite la existencia de modos localizados dentro de la brecha
foténica, y esto debe a que los modos decaen exponencialmente en ambos lados del
defecto dentro de los dos subespejos. La onda de luz perteneciente a un modo local-
izado, queda atrapada y se mueve hacia atras y hacia adelante entre los subespejos.
Para subespejos de tamanos finitos, una onda de frecuencia w puede, por tunelaje
de resonancia, atravesar la estrutura completa y un maximo se alcanza en la trans-
mision en w = wq dentro de la brecha foténica, este patrén se repite de nuevo en otras
frecuencias resonantes tal como se mostrara mas adelante.

La estructura foténica unidimensional con subespejos de Bragg a ambos lados
del defecto que se muestra en la figura 3.3, se asemeja al caso de una doble barrera
de potencial, donde la probabilidad de transmisién 7'(E) puede mostrar resonancia
debido a tunelaje a través de estados cuasi-ligados en el pozo entre las barreras. Tal
estudio tedrico de tunelaje resonante fue hecho por Breit y Wigner [32], en el contexto
del incremento resonante de la captura de neutrones en fisica nuclear. Para este caso,
los subespejos funcionan como ”barreras de potencial para fotones”.

Usando el método de matrices descritos en las secciones anteriores es posible cal-
cular la probabilidad de transmision a través de esta estructura completa.

3.3. Probabilidad de transmisiéon en multicapas con
una microcavidad

Esta estructura con una microcavidad ya presentada en la figura 3.3, se compone
de N periodos con contraste en los indices de refraccién n,/ns, un defecto de indice de
refraccion n, y espesor d, seguido por otros N periodos con contraste en los indices de
refraccién n,/n,. Las superfices enfrente y trasera son aire, de esta manera tenemos
una estructura totalmente simétrica.

Si una onda con polarizacién TE incide desde la izquierda con un dngulo de
incidencia 6y, de la ecuacién (2.19) y de la figura 3.3 es facil deducir que las amplitudes
de las ondas incidentes se relacionan por

(gg)=pglplpl (‘;1‘ ) (3.1)
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N periodos N periodos

Figura 3.3: Un defecto en una pelicula de multicapas formado por un ensanchamiento doble de
una de las capas del dieléctrico. Note que éste puede ser considerado como una interfaz entre dos
espejos de Bragg.

De la ecuacién-(2.45)

(¢ e

donde M es la matriz de transferencia analizada en la seccién 2.6. Por lo tanto,
las amplitudes complejas ag y by de las ondas incidente y reflejada, respectivamente,
estan relacionadas después de N periodos, a las amplitudes o, y /3, de las ondas
transmitidas y reflejadas en el defecto por

a 2 A B\Y o
() =ormm(Z5) 7 ()
_ a
(e, -

mientras que las amplitudes ag y (3 de las ondas incidente y reflejada desde el defecto,
se relacionan a las amplitudes complejas as y by por

) _ o (A BN a
(6_2> - PII(Cs :Dx) PlDllDO(bs)
s g
= K ( b ) (3.4)

Como las matrices Dy tienen coeficientes reales, se deduce facilmente de las ecua-
ciones anteriores que

J= (K%, (3.5)
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y entonces es posible escribir la relacién entre ag, by, y as, by como

(&) = wrex (G )
- My (‘;: ) (3.6)

donde P, es la matriz de propagacion a través del defecto

e7i%
Py= ( 0 el %d ) ) (3-7)

y ¢a = ka4, d, kg, es la componente z del vector de onda en el defecto, y d es el tamaiio
del mismo.

Usando la ecuacién (2.38), la matriz K puede escribirse como

1 7
ty t

K = 3.8
‘r_z l ) ( )
t;

donde 73, t3 son los coeficientes de reflexién y trasmisién cuando la onda incide desde
el defecto hacia la derecha, al medio con indice de refraccién ny (segundo subespejo).
Usando de nuevo (2.38) y la ecuacién (3.5), la matriz J viene a escribirse como

17 1 n
tl t; 1 tz t2
J = = — 3.9
rp 1 |K| . r 1 ’ (39)
th 4 t; 1
de donde se deduce que
r T}
t=|Klt; —=2=-1, (3.10)
t]_ tl

tal como era de esperarse del teorema de incidencia izquierda y derecha. Aqui rq, t;
son los coeficientes de reflexion y transmision cuando la onda incide por la izquierda
desde el medio con indice de refraccién ng al defecto (primer subespejo).

Haciendo uso de las ecuaciones (2.39) y (2.40), la reflectancia y la transmitancia
de cada subespejo se escriben como

Ng COS 0,
Bi=infy T = g, il 1)
0 0 3.11
ng cos 6,
Ry=|rl?, To= u]tzﬁ

Mg €OS 0,
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ng cos gy
Y ya que |[K| = ———-=
N, COS B,
T1=TQYR1=R2.

Desarrollando el producto (K*)~! P; K a partir de las ecuaciones (3.7), (3.8) y
(3.9), obtenemos que el elemento My, se escribe como

por (2.33), de las ecuaciones (3.10) y (3.11) se deduce que

Mry = 3.12
1 tita et bd ( )
por lo tanto, el coeficiente de transmision total es
1 t1tyei?d
t =2 (3.13)

T M 1-ryrpedd
De la ecuacién (3.11) se tiene que
[t1]* [t2|* = T3,
y el coeficiente de reflexién r, esté relacionado con la reflectancia Ry por
-
re = R5 e, (3.14)

donde ¢ es el cambio de fase que incurre debido a la reflexién. El valor de la fase se
obtiene de Arctan(d) = Im(ry)/Re(rs).

Finalmente la probabilidad de transmisiéon para la estructura con una microcavi-
dad incrustada entre dos subespejos de Bragg se escribe como

T3
1+ R2 —2Rycos(2 ¢+ 20)

T'= li|*= (3.15)

La probabilidad de transmisién alcanza la unidad cuando 2¢4 + 20 = 2wm, condicién
para la existencia de un estado resonante, lo que sucede cuando A = \,,, donde m es
un entero.

Desarrollando 2¢4 + 26 alrededor de 2mm
GBS 28 5 1 %(2% +26 — 2mm)? (3.16)

y considerando 75 < 1 debido que la onda decae exponencialmente en ambos lados
del defecto, encontramos que

14+ RZ — 2 Rycos(2¢q + 26) ~ T2 + (294 + 26 — 2mm)>. (3.17)

De esta manera la probabilidad de transmisién cerca de la longitud de onda de reso-
nancia A,, se escribe como
T2
T= 2 3.18
T2 + (2¢q + 26 — 27m;)? S
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En el caso n, > ny, la fase § toma valor de cero en A = A,, y el defecto tiene un

valor tal que
2¢q = 2kq.d = 27m. (3.19)

Desarrollando la expresién anterior tenemos

Am

ng cos(fyd) = m— (3.20)

donde 6, es el angulo de refraccién en el defecto. Asi cuando la incidencia es normal

B4 = 0, el estado base o el primer modo localizado se presentara cuando el defecto
tenga una longitud

A1

;-
2n,

(3.21)

Una vez que la longitud del defecto queda fija, se presentaran modos resonantes en

2nqd
A= ——, (3.22)
m
para m = 1,2,.... Cuando n, > n,, la fase § toma valor de m en A = \,,,, en este
caso los modos resonantes se presentan cuando m = 2,3,.... En adelante se va a

considerar el caso n, > np y el valor resonante A;, de esta manera cambiamos el
indice m = 1 por el indice 0.

Por conveniencia escribimos la ecuacién para la probabilidad de transmisién como
funcién de la frecuencia en vez del vector de onda. Muy cerca de la frecuencia de
resonancia wy, 0 presenta una dependencia lineal como funcién de w. Llevando a cabo
un desarrollo alrededor de este valor tenemos que

d = Arctan’(8),,(w — wo) =7 ol ; (3.23)
Wo
por otro lado, de las ecuaciones (3.19) y (3.20)
%y, d = 21 (3.24)

Wo

De esta manera la probabilidad de transicién cerca de la frecuencia de resonancia
wy viene a escribirse como

Iy
T(w) = 21 (0 —wo)? (3.25)

donde - 2
L= M‘ (3.26)

2(y + )
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Figura 3.4: Espectro de transmitancia obtenido para N = 3. El conjunto de lineas sélidas repre-
sentan los datos experimentales de la muestra en diferentes puntos de iluminacidn, la linea de trazos
son los datos tedricos obtenidos por el método de matriz de transferencia y la linea suave representa

la aproximacién Breit-Wigner. Ag = 651 nm, los indices y los espesores de ajuste son n, = 1.89,
np = 1.34 y a = 86 nm y b = 121 nm, respectivamente.

En el caso de incidencia oblicua y capas de espesores Gpticos Ag/4, con un defecto de

espesor 6ptico de Ap/2, la trasmitancia de cada subespejo obtenida de las ecuaciones
(3.8) y (3.11), cerca de la frecuencia de resonancia wy se escribe como

Tz(wo, N) =

4\/(n

ng
0

N
2 n? — n2sen?f,
) sec2f, — tan2, ( S

n2 — n sen?6,

ng

14/ (2

2
) sec? fy — tan? 6, ( 2

= (827

nb_

N
n? —nfsen® 6
ng sen?f,

que sélo depende del 4ngulo de incidencia 6y y de lo indices de refraccién de las
capas. La anchura I'y del pico muestra un decaimiento exponencial con el nimero de

periodos V.

La ecuacién (3.25) tiene una forma Lorentziana, y puede llamarsele en analogia a la
a la doble barrera de potencial como la probabilidad de transmisién Breit-Wigner para
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fotones. Con una expresién analitica para el espectro de transmitancia se prosiguié en
seguida a efectuar los experimentos con ayuda de la M. en C. M. C. Arenas y que son
presentados en la siguiente seccién para su discusion.

3.4. Comparacion con resultados experimentales

De acuerdo al método de fabricacién del Si-por presentado en el Capitulo 1, se
llevé a cabo el crecimiento de estructuras tal como la presentada en la figura 3.3.
Las distintas estructuras correponden a N > 3. De acuerdo a lo anélisis de muchos
experimentos realizados en el CIE, se ha logrado identificar de manera aproximada
que para una oblea de Si-c impurificada con boro (p*) de resistividad 0.002 Qcm,
un electrolito de HF /etanol/glicerina con una relacién en concentracién de 3/7/1, y
densidades de corrientes de I, = 5mA/cm? y I, = 45mA/cm?, se consiguen indices
de refraccién con valores n, = 1.95 y np = 1.45, respectivamente.

Por conveniencia se escoge Ao = 785 nm, longitud de onda donde la absorcién
del Si-por es despreciable. Los espesores de las capas que intencionalmente fueron
crecidos se escogieron de la relacciéon

Ao

Nga =~ Npb =~ T
dando como resultado espesores con longitudes @ ~ 100 nm y b ~ 135 nm, respectiva-
mente. El defecto con indice de refraccién n, tiene una longitud d ~ 2a. Los espesores
a y b se consiguen con tiempos de ataque de 28 y 6.1 segundos en cada caso, respec-
tivamente. Para las densidades de corrientes I, y I, las porosidades son 26 % y 56 %,
respectivamente. Todas las muestras fueron térmicamente oxidadas en un ambiente
de oxigeno a 300°C por 10 minutos. El espectro de transmitancia de las muestras fue
tomado con un espectrometro Shimadzu ultraviolet-visible-NIR.

Los resultados obtenidos de los espectros de transmitancia tanto tedricos como
experimentales son presentados en las figuras 3.4, 3.5 y 3.6 para N = 3,4 y 5, re-
spectivamente. El conjunto de lineas sélidas representan los datos experimentales de
la muestra en diferentes puntos de iluminacién. Debido a que éstos presentan satis-
factoriamente el mismo parecido, se puede hablar de muestras de buena calidad, que
tienen una gran homogeneidad en la capas. La linea de trazos son los datos tedricos
obtenidos por el método de matriz de transferencia y la linea completa representa la
aproximacién Breit-Wigner (3.25).

Para todo el rango de longitudes de onda considerado en cada figura, los datos
experimentales siempre se encuentran de bajo de los datos tedricos. En particular,
se observa claramente como la amplitud de la transmitancia en la longitud de onda
de resonancia Ay se ve fuertemente suprimida, y disminuye conforme el ntimero de
periodos aumenta, tanto que los espectros experimentales para N = 6,7,8,9 y 10,
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Figura 3.5: Espectro de transmitancia obtenido para N = 4. El conjunto de lineas sélidas represen-
tan los datos experimentales de la muestra en diferentes puntos de iluminacién, la linea de trazos son
los datos tedricos obtenidos por el método de matriz de transferencia y la linea completa representa
la aproximacién Breit-Wigner. Ag = 638nm, los indices y los espesores de ajuste son n, = 1.82,
ny = 1.31 y a = 87 nm y b = 122 nm, respectivamente.

fueron omitidos debido a que el méximo es observado completamente suprimido. Las
regiones a la derecha y a la izquierda de A\ donde se esperan méaximos, también sufren
una disminucién en sus amplitudes. Para longitudes de onda mucho menores a Ay,
el efecto de la absorcién no puede ser ignorado. En las mismas figuras también se
presenta la probabilidad de transmitancia Breit-Wigner, que reproduce satisfactoria-
mente la forma de los datos tedricos obtenidos por método de matriz de transferencia
y resulta una mejor aproximacién conforme el nimero de periodos aumenta.

Anteriormente se mencioné que los cambios en los indices de refraccién y en los
espesores, provocan desplazamientos en las posiciones de los méximos de reflectancia.
Si estos cambios estan presentes en las estructuras crecidas con defecto, los diversos
caminos 6pticos ya no satisfacen la condicién n, a =~ ny b, y si existe una disminucién
de éstos, la longitud de onda de resonancia Ao aparecera en una longitud de onda
menor que la esperada.
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Figura 3.6: Espectro de transmitancia obtenido para N = 5. El conjunto de lineas s6lidas represen-
tan los datos experimentales de la muestra en diferentes puntos de iluminacién, la linea de trazos son
los datos tedricos obtenidos por el método de matriz de transferencia y la linea completa representa
la aproximacion Breit-Wigner. Ay = 613 nm, los indices y los espesores de ajuste son n, = 1.76,
np = 1.28 y a = 87nm y b = 120 nm, respectivamente.

Se pueden suponer distintos valores tanto para los indices de refracciéon como
para los espesores, esto en acuerdo con los caminos épticos n,a y nyb, ya que un
cambio en el indice de refraccién provoca un cambio en el espesor y viceversa. Con
los indices y espesores mostrados en cada figura, el modo resonante esperado de la
teoria en 785nm, aparece en la longitud de onda del experimento A\g. En todas las
figuras puede observarse que cambios en los caminos 6pticos no afectan la amplitud
del maximo de transmitancia, de esta manera no juegan un papel importante en la
disminucién del maximo experimental.

Es claro que los efectos de la dispersion de la luz que provocan una disminucién
en la amplitud del maximo de transmitancia, debe ser un fenémeno presente en la

estructura del Si-por, es por eso que dedicaremos el siguiente Capitulo para estudi-
ar este efecto y su contribucién a la modificacién de la transmitancia Breit-Wigner

esperada.



Capitulo 4

Dispersion de Rayleigh en silicio
pOroso

4.1. Modificacion a la transmisiéon Breit-Wigner
por dispersién de Rayleigh

El método de matriz de transferencia usado hasta el momento para comparar
resultados tedricos con resultados experimentales, es un método idealizado que no
toma encuenta los siguientes efectos de pérdidas de energia: 1) se ignora la absorcién
por el material, 2) se consideran indices de refraccién efectivos que son independientes
de la posicién, hechos que no siempre suceden.

Si observamos de cerca la estructura de Si-por, encontramos una estructura seme-
jante a la de una esponja con esqueleto de Si-c¢ tal como se muestra en la figura 4.1. Los
didametros de los alambres que forman el esqueleto tienen tamanos tipicos a; de unos
cuantos nanémetros y las longitudes a lo largo de la direccién de crecimiento, donde
estas ramas comienzan a tener fluctuaciones y se alejan de una forma cilindrica son de
tamanos a|, del orden de unas cuantas decenas de nanémetros. Son estas variaciones
en regiones microscépicas que provocan fluctuaciones de la constante dieléctrica de(r),
las que no han sido consideradas por el método de matriz de transferencia.

Debido a estas fluctuaciones en la constante dieléctrica, la dispersion de Rayleigh
viene a ser particularmente importante como un medio de pérdida de energia, es-
pecialmente en bajas frecuencias de luz (infrarrojo y inicio de visible), cuando la
absorcion de Si-por es despreciable. Notamos que la absorcién de Si-por decae con
la frecuencia en una forma exponencial (de acuerdo con la regla de Urbah para un
aislante), mientras las pérdidas gracias a la dispersién de Rayleigh van con la cuarta
potencia de la frecuencia.

34



Dispersién de Rayleigh en silicio poroso 35

Figura 4.1: Arreglo de alambres de Si-¢, dando como resultado la estructura del Si-por.

Entonces describimos al Si-por como un medio dieléctrico inhomogéneo pero no
disipativo, es decir, (r) es en cualquier lugar real y positivo, de esta manera la
constante dieléctrica puede escribirse como

e(r) = €epy + 0e(r), (4.1)

donde .5 es la constante dieléctrica efectiva que conduce a un indice de refraccién
efectivo n = | /Eefy, utilizado en nuestros cdlculos de matriz de transferencia pero
donde las fluctuaciones en £(r) son ignoradas. La ecuacién (4.1) es aproximada y
no toma en cuenta las efectos cudnticos en los estados electrénicos en las alambres
nanométricos de Si-por. Pero esperamos que nuestra aproximacién pueda estimar la
dispersién de Rayleigh satisfactoriamente.

[ [
o wn

Amplitud del campo u. a.
w

Figura 4.2: La magnitud del campo |E(z)| en una estructura finita de N = 10 periodos. El modo
con amplitud més alta corresponde al modo localizado en en centro de la brecha en una frecuencia
wp- El modo con amplitud menor corresponde a un modo con la misma frecuencia, pero con una
una componente transversal k| = k;;n del vector de onda k.
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Figura 4.3: Estructura de bandas de modos de luz en un espejo de Bragg. La constante de la red
es A y las capas alternantes tienen diferentes anchos. El ancho de la capa con ¢, = 3.61 es a = 0.4A
y el ancho de la capa con €, = 1.69 es b = 0.6A. Las tres figuras corresponden a diferentes valores
de vector de onda transversal k. La microcavidad produce un estado quasi-localizado adentro de
la brecha. Las flechas indican posibles procesos de dispersién de estado localizado en los modos
extendidos.

En la figura 4.2 se muestra la magnitud del campo eléctrico, |E(z)| medido en
unidades del campo incidente. La estructura corresponde a la mostrada en la figura
3.3 con N = 10 periodos. El modo que alcanza una magnitud mas alta, corresponde
a un modo localizado en el centro de la brecha que tiene una componente transversal
k; = 0 del vector de onda k. Notamos que por la situacién tipica experimental, este
modo se encuentra en gran parte fuera del defecto. El modo de magnitud menor
corresponde a uno con la misma frecuencia pero con una componente k; # 0, este
modo es extendido.

Lo anterior puede entenderse mejor a partir de la estructura de bandas para los
modos electromagnéticos en un espejo de Bragg mostrada en la figura 4.3. En el caso
cuando una microcavidad es introducida entre dos espejos de Bragg, aparece un modo
localizado dentro de la brecha para cada valor del vector de onda transversal. Este
modo para k; = 0 estd en resonancia con modos extendidos con k; # 0. En particular,
el modo localizado dentro de la brecha puede transferirse en modos extendidos que
tienen el valor de k; entre kmin V Emee. El valor k., se obtiene de la relacion de
dispersién (2.54) dejando ¢ = m/A, ¥ kmae se obtiene cuando g = 0, es decir, cuando
las ondas se propagan por completo en la direccién perpendicular a la de crecimiento.

Debido a lo anterior, los modos que estan localizados dentro de la brecha en in-
cidencia normal pueden, por dispersiéon de Rayleigh, llevar a cabo una transicién a
modos extendidos que se propagan en el resto del cristal. Por tal motivo la probabil-
idad de transimisién Breit-Wigner para fotones presentada en la ecuacién (3.25) es
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Figura 4.4: Espectro de transmitancia obtenido para N = 3. El conjunto de las lineas sélidas
muestran los datos experimentales en diferentes puntos de iluminacién y la linea de trazos muestra
la transmisién de Breit-Wigner modificada (4.2) que mejor ajusta éstos datos. T'p, = 24.25 ps™1.

valida solo para modos que no sufren dispersién de Rayleigh.

El caso de transmisién de fotones a través de los subespejos de Bragg de alta
reflectividad, con una microvavidad entre ellos, presenta el mismo fenémeno fisico
mostrado en el caso de particulas que inciden sobre dos barreras de potencial con-
secutivas con una region clasicamente permitida entre ellas, donde las alturas de las
barreras son mucho maés grandes que las energias de las particulas incidentes. Los
efectos de pérdidas en transmision resonante pueden ser considerados en la misma
manera que en el caso de tunelaje electrénico, y la expresién de Breit-Wigner (3.25)
se transforma en (33, 34, 35]

Iy
(Tn +Tp)? + (w — wp)?
donde I'y' es el tiempo de vida del modo de luz en la cavidad debida a la probabilidad
finita de atravesar los espejos de Bragg y I', es la razén de pérdida en el curso del

proceso de transmision resonante, y en general incorpora los efectos de absorcién (que
no vamos a considerar aqui) y las pérdidas por dispersién de Rayleigh: I', = 'y + g,

T(w) = (4.2)



Dispersion de Rayleigh en silicio poroso 38

40 ' | ' | ' | ' r '

Transmitancia (%)
) w
S )
T T

—
o
I

———

et e =1 | 1 | I | 1 -‘T__-"i""-—'
q. 1.9 2 2.1 2.2
Energia (eV)

Figura 4.5: Espectro de transmitancia obtenido para N = 4. El conjunto de las lineas sélidas
muestran los datos experimentales en diferentes puntos de iluminacién y la linea de trazos muestra
la transmisién de Breit-Wigner modificada (4.2) que mejor ajusta éstos datos. I', = 21.22 ps~1.

y define un tiempo de vida 7 =T ! por respecto a estas pérdidas.

En la seccién 3.4, las figuras 3.4, 3.5 y 3.6 mostraban los espectros de transmitancia
en varios puntos de iluminacién para la misma muestra de N = 3,4 y 5 periodos,
respectivamente. Con el fin de estimar la tasa de pérdidas 'y, estos mismos espectros
se presentan ahora como una funcién de la energia del fotén y se muestran en las
figuras 4.4, 4.5, y 4.6, donde ademsés se presenta la probabilidad de trasmisién Breit-
Wigner modificada (4.2) con el valor de I', que ajusta los datos experimentales.

Las razones de escape I'y son I's = 49.5ps™!, 'y = 28.7ps™! y I's = 15.8 ps—!. Los
valores de I, estimados de las figuras corresponden a I', = 24.25ps™! para N = 3
periodos, I, = 21.22ps™! para N = 4 periodos, y I, = 33.35ps™! para N = 5
periodos. Usando los valores de I', antes mensionados, se estima el tiempo de vida
del modo localizado como 7 = 0.045 ps.

El valor de I',, en el 1ltimo caso de 5 periodos resulta un poco diferente a los primeros
dos. Es necesario mencionar que este caso es poco reproducible experimentalmente
y poco confiable como puede verse de la figura 4.6. Notamos también que aparece
pequenio doblamiento del pico, que puede afectar el ajuste. Una posible razén de este
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Figura 4.6: Espectro de transmitancia obtenido para N = 5. El conjunto de las lineas sélidas
muestran los datos experimentales en diferentes puntos de iluminacién y la linea de trazos muestra
la transmisién de Breit-Wigner modificada (4.2) que mejor ajusta éstos datos. I', = 33.354 ps~L.

doblamiento es la diferencia entre las frecuencias resonantes de los modos TE y TM
que existe en el caso de incidencia oblicua (experimentalmente el &ngulo de incidencia
es aproximadamente 5° y la luz es no-polarizada). Para confirmar esto hace falta llevar
a cabo mas experimentos estudiando las dependencia de transmitancia como funcién
de angulo de incidencia y polarizacién.

En la siguiente seccién se propone un modelo de desorden del Si-por, que nos
permite calcular el tiempo de vida del modo localizado debido a la dispersién de
Rayleigh y comparar con este mismo tiempo obtenido experimentalmente.

4.2. Modelo de desorden en silicio poroso

El Si-por, como se ha mencionado anteriormente, presenta una estructura natu-
ralmente desordenada con variaciones en regiones micréscopicas que provocan fluc-
tuaciones en la constante dieléctrica de(r). Imaginemos al Si-por como una mezcla
azarosa de ramas o alambres de Si-c alargados en la direccién de crecimiento, carac-
terizados con una constante dieléctrica £, = 12 embedidas en un medio de constante
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dieléctrica £; compuesto por aire (Ai) y residuos de SiO, que se producen debido a la
oxidacién térmica. De esta manera la constante dieléctrica en un punto r puede ser
escrita como

e(r) =1+ (g2 — €1)O(r). (4.3)
En este modelo la constante dieléctrica £(r) sélo puede tomar los valores £; o €,, de
esta manera la funcién ©(r) presenta una forma escalonada y puede ser definida como

_ |1, resi

La forma de definir si el vector de posicién r se encuentra en una regién de con-
stante dieléctrica €, o se encuentra en una regién de constate dieléctrica &5, puede ser
obtenida mediante el uso de una funcién f(r) descrita por un ensamble de funciones
aleatorias dando como resultado, la funcién de ruido mostrada en la figura 4.7, donde
¢ es un parametro que determina la porosidad de la estructura (ver ecuacién (4.19)
que sigue).

£(r)

C-_— - - - Pr— PRp— -

Si Ai Si Ai

Figura 4.7: Representacién esquemética de la funcién aleatoria f(r). Las lineas de trazos sefialan
las regiones de Si-c y aire.

De acuerdo a la figura 4.7, si la funcién aleatoria f(r) toma valores mayores a la
constante ¢, el vector de posicion r se encontrara en una regién de Si-¢, de otra manera
se encontrara en el medio compuesto con aire. Entonces, la constante dieléctrica e(r)
depende de la funcién aleatoria en la forma

f(r) >c, &(r)
fr) <e, e(r)

De esta manera, la probabilidad de encontrarse en cualquiera de los medios con cons-
tantes dieléctricas €; y €, dependera de si la funcién aleatoria toma valores mayores
o menores al parametro de porosidad c.

€2,
~ (45)

En nuestro modelo, la funcién f(r) es una funcién de ruido gaussiano y su dis-
tribucién de probabilidad tiene la forma [36]
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P{f(r)} < exp {—% // drdr’ f(r)A(r — r’)f(r’)} ; (4.6)

la cual tiene el funcional caracteristico ®

o = (exp{i [arswg )y = exp {3 [[ trar g5 -1}, ()

donde B(r —r’) es la funcién de correlacién y es la funcién inversa de A(r — r'):

/dr” Arx—r")B(x" —1') =é(r - 1). (4.8)

Los valores promedios de la funcién de ruido son obtenidos a partir del funcional
caracteristico ® mediante la ecuacién

(f(rl)f(rz)...f(rn)) = (—i)" P

59(r1)59(2)--09(tn) | oey—0

(4.9)

Usando esta expresién el valor promedio (f(r)) = 0. El valor promedio del cuadra-
do de la funcién de ruido o, mejor, el valor esperado del producto de dos funciones
de ruido en las posiciones r y r', se obtiene apartir de la ecuacién (4.9) como

(f()f(r)) = B(r - '), (4.10)

es por esto que la funciéon B es llamada la funcién de correlaciéon. En nuestro modelo
la funcién de correlacién tiene las siguientes limites

Ir — 1| = o0

0,
B={B@, r=r. i)

De esta manera los valores de las funciones f(r) y f(r’) serdn no correlacionados si la
distancia entre los puntos r y r’ tiende a infinito. Las distancias tipicas en las cuales
la funcién de correlacién se va a cero son a; en la direccién transversal y a en la
direccién longitudinal. Sin pérdida de generalidad es posible hacer un escalamiento
de las funciones f(r) para tener B(0) = 1.

Debido a que la funcién de ruido f(r) gaussiana es introducida en forma exponen-
cial en el funcional caracteristico, es provechoso escribir la funcién escalén © [f(r) — ¢]

de la forma - ol
ig[f(r)—c
LG , (4.12)

olf()-d = [

o0 2TF g — 10
donde § — +0. Cuando f(r) > ¢, la integral es llevada a cabo sobre el semiplano

superior del plano complejo y © toma el valor de la unidad. Si f(r) < c la integral es
evaluada sobre el semiplano inferior y © toma el valor de cero.
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Con todo lo anterior es posible obtener todos valores promedios de la constante
dieléctrica £(r) y determinar sus fluctuaciones. Su valor promedio se obtiene de la
ecuacién (4.3) y resulta

® dq (etalf(x)=d)

(e(r)) = (e) = &1+ (62 — 61)/_ T (4.13)

donde el valor de (e!%()) puede obtenerse del funcional caracteristico ® dejando
g(r') = ¢é(r' — r), lo cual da como resultado

12

(£970)) = g3 BO = =30 (4.14)
Sustituyendo el valor anterior en la ecuacién (4.13), el valor promedio resulta
_ dq s e
(€)= &1+ (2 — €1) / e e, (4.15)
Usando la definicién del valor principal P
1 1 .
p—r =P ) + 1w (gq), (4.16)

la ecuacién para el valor promedio de la constante dieléctrica viene a escribirse como

1 ® dq e=29'~ic
(e) = e1+(e2—21) —+/ —_—
. 12 —00 2T q
1 00 dq 8—%q2—icq 00 dq e—%q2+icq
z‘**/o g —/0 o g
1 1 [*d
5~ ;/ ?q sen(cq) e'%qz}

w3

Por otro lado, el valor promedio puede obtenerse de
(e(r)) = per + (1 — p)ea, (4.18)

en donde p es la porosidad de la estructura, que toma valores entre 0 y 1. De las
ecuaciones (4.17) y (4.18), es posible encontrar la porosidad como una funcién del

pardmetro ¢ (ver figura 4.8):
1 c

= &1+ (62— &)

= &1+ (e2—¢1)

= 51+ (€2 — &

donde erf es la funcién error.
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Figura 4.8: Dependencia de la porosidad como funcién del pardmetro ¢

Debido a que un esqueleto fragil de Si-¢ no puede soportar las grandes fuerzas
capilares presentes dentro de los poros durante el secado, porosidades mas altas que
p = 0.8 son difiles de alcanzar. Por otro lado, nuestro modelo de Si-¢ comienza a tener
problemas en los casos de porosidades cercanas a 0 y 1, respectivamente. En el caso
de porosidades bajas, el problema consiste en que el modelo considera inclusiones de
constante dieléctrica £, que se encuentran aislada pero en la realidad, los poros que
comienzan en la superficie de la oblea se alargan hasta la region préxima al substrato
donde se termina la reaccién. Por lo tanto, existe una trayectoria dentro del poro de
constante dieléctrica €, que conduce desde la superficie de la oblea donde comienza el
poro hasta el otro extremo de éste, lo cual no es posible conseguirse con inclusiones
aisladas de ;. Lo mismo puede invocarse en el caso de porosidades altas.

Siguiendo con el célculo del valores promedios, escribimos a la constante dieléctrica
como la suma de su valor promedio méds una parte fluctuante £(r) = (e) + de(r),
entonces la funcién de correlacién de las fluctuaciones de la constante dieléctrica en
dos puntos diferentes resulta

(de(r)de(r)) = (e(r)e(r)) — (e)* (420)
donde
(eme(r)) = €] +2e1(e2 —e1)(O(f(r) —¢))
+(e2 — €1)(B(f(r) — ) O(f(r') — ©))
= elte(ea—e) [1 — erf (% ]
+(e2 — £1)(O(f(r) — ¢) O(£(r') — 0)). (4.21)
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El segundo término esta ecuacién es

dgdq (S ()+id f(r')) gty
(O(f(r) —c)O(f(r) —¢)) / ri)? q—zé 7 _36)8 ; (4.22)

El valor de (e'9/(")+i¢'f()} puede obtenerse del funcional ® dejando g(r") = ¢é(r" —

r) +¢'0(r" — r’). De esta manera se obtiene
: g 1
(IO 1) exp{—g(qz +¢%) - B(r - r')qq’} . (4.23)

Sustituyendo (4.23) en (4.22), y usando de nuevo la definicién del valor principal P

se tiene
1

O - O(f(F) o) =3 - gort (55 ) +c(Ba). (428
donde

¢(B,c) 2m f/ dqdq exp{ =(¢* +4¢%) - qu’~i6(q+q’)}- (4.25)

De acuerdo con la ecuacién (4.20), la funcién de correlacién de las fluctuaciones
de la constante dieléctrica £(r) en dos puntos puede escribirse como

(6e(r)de(r’)) = (62 — €1)? [C(B,c) - %erf2 (%)] : (4.26)

En el caso de B = 0, la funcién {(B, c) tiene le valor

(0.0 = [/ (;;:) e{"éq;—th}r ) %erfg (%) |

En este caso, la funcién de correlacién de las fluctuaciones (de(r)de(r’)) = 0, lo cual
era esperarse ya que B = 0 corresponde al caso cuando r y r’ estan muy separados y
no existe una correlacién entre estos dos puntos.

Finalmente, la funcién de correlaciéon de las fluctuaciones puede escribirse como

(6e(r)de(r))) = (e2 — €1)°G(B, ¢), (4.27)
donde i
- ] o
G(B,¢) =C(B,¢) 4erf (ﬂ) ; (4.28)
que cumple con
oG 1 e
G(BZO,C)ZO, @zmexp{—lﬁ_B’} (429)
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Por otro lado, el medio azaroso presentado para el Si-por en la figura 4.1, muestra
alambres de Si-c con didmetros a; y longitudes de aj a lo largo de la direccién de
crecimiento, la direccién z. Esta forma de crecido provoca fluctuaciones anisotrépi-
cas en esta direccion, por tal motivo, las correlaciones anisotrépicas en los alambres
de Si-¢, pueden modelarse mediante la funciéon de correlacién de forma eliptica con
longitudes de correlacién a; y a:

2 42 o2
B(r)=exp{— 2 ty +z—2} (4.30)
81 4

De esta manera, {(6¢)?)y, la fluctuacién cuadratica media en el volumen V de la
constante dieléctrica que conduce a la dispersiéon de Rayleigh, puede obtenerse como
una funcién de la porosidad. Usando la ecuacién (4.27), ((d€)?)y se escribe como

() = fv dr (6e(r)8<(0))

= (@-ayda [ @659

o0
= 4n(e, —51)2aia||/ p*dpG(e™?,c). (4.31)
0
Evaluando la integral por partes se obtiene
oo 3 B
((6e)})y = d4m(eq— el)zaia”/ E'w‘B—Gi—’—cle‘"’d‘o
o 3 OB

2 i 5% 5 EP c?
—. 5(82 — E]) OJJ_(I“'/(; P ﬁ exp {—1 T er v (432)

Haciendo el cambio de variables z = ™7, finalmente se llega a

@ = (a-eata [§ [ S ap {2 ]
= (e2—e1)%alq C(p), (4.33)

donde C escrita como funcién de p, se debe a que ((d¢)?)y puede escribirse en funcién
de la porosidad p mediante el uso de la ecuacién (4.19). La figura 4.9 muestra la
grafica C(p).

Como se mencioné anteriormente, el modelo descrito para el Si-por, presenta prob-
lemas en los casos de porosidades cercancas a 0 y 1. Para porosidades medias el modelo
debe ajustarse mejor a la realidad. En estos casos la curva 16p(1 — p) reproduce sat-
isfactoriamente los valores obtenidos para C(p), y la fluctuacién cuadrética puede
aproximarse por

((de)*)v = 16p(1 — p)(e2 — €1)%al y, (4.34)
donde se observa que ((d¢)?)y es proporcional al volumen de los alambres.
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Figura 4.9: La linea completa muestra la curva C(p). La linea a trazos es la curva 16p(1 — p),
donde p es la porosidad.

4.3. Estimacién del tiempo de vida de los modos
de luz

Las variaciones en las regiones microscépicas que provocan las fluctuaciones de
la constante dieléctrica de(r), conducen a escribir el operador de peturbacién en el
hamiltoniano del sistema que abarca al medio y al campo, mediante la integral [37]

2 1 3 B i
s ; 4.
Ve f Proe() BB, (4.35)

donde E es el operador de campo eléctrico cuantizado.

La cuantizacién del campo electromagnético en los cristales foténicos es llevado a
cabo en [38]. En el caso del cristal unidimensional formado por dos subespejos y una
microcavidad analizado en el Capitulo 3, el operador de campo eléctrico se expresa
en términos de los operadores de creacién y aniquilacién de fotones en los estados
v = {k,e}, localizados y extendidos. Los vectores k corresponden a los vectores de
ondas y existen dos polarizaciones para cada uno, e indica la polarizacién de los
campos. De esta manera

E=iY +/2rhw, {E,(r)a, — Ej(r)al}. (4.36)
v
Los vectores E, son mutuamente ortogonales en el sentido

/Vdar e(r)E,(r)-E},(r) =46,,, (4.37)
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donde la integral es llevada a cabo sobre el volumen del cristal.

Como ya hemos mencionado anteriormente, el modo localizado con frecuencia wy
puede efectuar, gracias a la perturbacién (4.35), una transicién a modo extendido
con la misma frecuencia wy. El estado inicial donde se encuentra el modo localizado,
puede obtenerse con un operador de creacién &3 actuando en el estado de vacio |vac),
es decir,

|ini) = a}|vac). (4.38)
El estado final que corresponde a la descripcién de un modo libre que se propaga en
estructura periddica, puede escribirse como

|fin) = a} |vac). (4.39)

Para calcular el tiempo de vida del modo localizado en el defecto, requerimos
determinar la probabilidad de transicién desde el estado inicial |ini) a estados del
espectro continuo. Desarrollando el producto E-E, el elemento de perturbacion entre
estos estados da como resultado

(fin| (—é / dsrae(r)f“:-ﬁ:) i) % f dr 8e(r) B - E5, (4.40)

donde Eq corresponde al vector de campo eléctrico del modo localizado en el defecto,
y E, corresponde al campo eléctrico de un modo extendido. Promediando el valor
absoluto cuadrado del elemento matricial de perturbacién se obtiene

2
T2) [ v ele)ie@)) (o) - B2 (B5) - Bute)

(4.41)
donde (de(r)de(r’)) es la funcién de correlacién de las fluctuaciones, que se obtiene
del modelo de desorden del Si-por analizado en la seccién anterior. Para el célculo de
integrales en la ecuacién (4.41) no es necesario tomar en cuenta la forma especifica
de la caida de correlador del de(r)m, porque las valores a; y aj son mucho menores
que las longitudas de ondas. Por lo tanto, se puede escribir la funcién de correlacién
como

[ Finl P lins) 2, = (

(6e(r)de(r)) = ((6e)¥)yd(r — ), (4.42)

donde ((dg)*)y estd dado por la ecuacién (4.34). La ecuacién (4.41) se convierte
entonces en

Krini¥lim) s, = (%2) (e [ ar Bat) BE@F,  (4)

Es posible ahora, determinar el tiempo de dispersion 7 del modo localizado usando
la regla de oro de Fermi

1 2 .
~=Tp= h—f 5 ]( fm|V]zm)Lv 8(wy — wo). (4.44)
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Figura 4.10: Densidad de estados para una estructura periédica de periodo A, capas alternantes
de constantes dieléctricas €, = 3.61 y €, = 1.69, y anchos 0.4A y 0.6A, respectivamente.

En el caso cuando los espejos de Bragg estan hechos de medios con pequena dife-
rencia entre las constantes dieléctricas efectivas, se puede considerar aproximadamente
a estas multicapas como un medio uniforme que tiene la constante dieléctrica

€" = (eqa +&b)/(a +b). (4.45)

Esta aproximacion es parecida al método de masa efectiva por los estados electrénicos
en un cristal convencional. De la misma manera, se puede escribir el estado localizado
que se propaga en muchas periodos de la estructura (ver figura 4.3). En este caso, la
tasa de dispersion queda muy parecida a la tasa que se obtiene con ondas planas

oy -3

% = o %%D(Mo), (4.46)
donde D(wy) es la densidad de estados en el espejo de Bragg. Esta densidad de estados
puede obtenerse de las relaciones de dispersion (2.54) y (2.55). En la figura 4.10 la
linea de mayor espesor muestra la densidad de estados para una estructura periédi-
ca de periodo A, capas alternantes de constantes dieléctricas ¢, = 3.61 y ¢, = 1.69,
y anchos 0.4A y 0.6A, respectivamente. Esta densidad de estados presenta cambios
pronunciados en los bordes de la brecha fétonica, los cuales se han representado por
dos lineas verticales. La pardbola superpuesta con una linea de menor espesor, cor-
responde a una densidad de estados en un medio uniforme de constante dieléctrica
¢* dada por la ecuacién (4.45). A parte de la regién de la pseudobrecha, la pardbo-
la reproduce bien la densidad de estados para la estructra periddica, y en el caso
|ea — €3] < €45 tampoco se observan grandes discrepancias en la brecha.

Usando la ecuaciones (4.34) y (4.46) es posible estimar los valores tipicos de los
tamafios a; y a) de los alambres de Si-c. Para esta estimacién se supone que todas



Dispersién de Rayleigh en silicio poroso 49

las pérdidas son debidas a la dispersién de Rayleigh (i.e., ignoramos posible absorcién
de luz). Se obtiene que el valor experimental del tiempo de vida se reproduce con
ay alrededor de 6 — 7nm y a| alrededor de 130 nm. Aquf tomamos en cuenta que en
una estructura de silicio poroso a/a; = 20 [39]. Estos valores son realistas e indican
que la dispersién de Rayleigh si juega un papel importante en las propiedades épticas
del silicio poroso. Los tamanos tipicos de los alambres de Si-c¢ pueden ser menores a
los presentados si tomamos en cuenta la absorcién de luz. Desafortunadamente, los
experimentos presentados no permiten distingir las contribuciones de la dispersién de
Rayleigh y la absorcién de luz en las pérdidas observadas. Para tener la posibilidad de
separar estas contribuciones, es necesario llevar a cabo mediciones de la transmitancia
de las estructuras con diferentes valores de la frecuencia resonante wy.



Conclusiones

El trabajo presentado nos permite obtener las siguientes conclusiones sobre las
estructuras de multicapas de silicio poroso y sus propiedades dpticas.

= Las propiedades estructurales de las multicapas de Si-por preparados en el Cen-
tro de Investigacién en Energia, UNAM, son de alta calidad. Las fluctuaciones
de las espesores de las capas son pequefias, como se puede ver de la relativamente
bajo ensanchamiento no-homogéneo de los picos de transmisién.

= Sin embargo, la teoria que trata de reproducir los espectros de transmisién
y reflexién considerando las multicapas de Si-por como un sistema de capas
dieléctricas perfectas (la teorfa del método de matriz de transferencia) falla.
La discrepancia principal entre los datos experimentales y dicha teoria es que
experimentalmente se observan espectros mucho mas suaves, con picos reducidos
o desaparecidos por completo.

» Larazén de esta disbre_pa.ncia es el desorden microscépico naturalmente presente
en el Si-por, como ‘en un material que consiste de un conjunto de puntos y
alambres nanométricos del Si-c. Debido a este desorden aparecen pérdidas por
la dispersién de Rayleigh de las ondas electromagnéticas.

= Los experimentos sobre las propiedades épticas de las multicapas de Si-por con
una microcavidad adentro de los espejos de diferente tamafio y su comparacion
con la teoria de tipo de Breit-Wigner modificada con la presencia de pérdidas,
confirmaron la existencia de dispersién de Rayleigh en el Si-por.

= La dispersién de Rayleigh produce un tiempo de vida finito del modo de luz
localizado en la microcavidad, con valores realistas para los tamanos de los
alambres de Si cristalino que constituyen el silicio poroso.



Bibliografia

[1] C. Pickering, M. J. Beatle, J. D. Robbins, P. J. Pearson y R. Greef, J. Appl.
Phys., 17, 6535 (1984).

(2] L. T. Canham, Appl. Phys. Lett., 57, 1046 (1990).

(3] G. Amato, G. di Francia y P. Menne, Pour la Science, 216, 70 (1995).

[4] O. Bisi, S. Ossicini, L. Pavesi, Surf. Sci. Rep., 264, 1-126 (2000).

[5] A. G. Cullis, L.T. Canham y D. J. Calcott, J. Appl. Phys., 82, 909 (1997).
[6] L. Pavesi, La revista del Nuevo Cimento, 20, 18 (1997).

[7] L. Pavesi, L. Dal Negro, C. Mazzoleni, G. Franzo, F. Priolo Nature, 408,
440-444 (2000).

(8] V. Agarwal, J. A. del Rio. Appl. Phys. Lett., 82, 1512 (2003).
(9] A.Uhlir, Bell. Syst. Tech. J., 35, (1956).

[10] J. Von Behren, K. B. Ucer, L. Tsybeskov, Ju V. Vandyshev, P.M. Fauchet, J.
Vac. Sci., 13, 1225 (1995).

[11] S. Setzu, G. Lerondel, R. Romestain. J. Appl. Phys., 84, 3129 (1997).
[12] V. Lehmann y U. Gosele. Appl. Phys. Lett., 60, 856 (1991).
(13] H. Fall, Appl. Phys., 53, 8 (1991).

(14] G. Bomchil, Halimaoui, A Sagnes, I. Badoz, P. A., Berbezier I., Perret P,
LamberB., Vincent G., Garchery L. and Regolini. App. Surf. Sci., 65, 394
(1994).

(15] D. Buttard, G. Dolino, D. Bellet, T. Baumbach, F. Rietord, Solid State
Comm., 109, 1 (1999).

(16] O. Bisi, Stefano Ossicini, L Pavesi. Surface Science Report, 38, 1-126 (2000).



Dispersién de Rayleigh en silicio poroso 52

(17] V. Lehmann y U. Gosele. Appl. Phys. Lett., 60, 639 (1992).
(18] X. G. Zhang. J. Electrochem. Soc., 134, 645 (1987).
[19] R. L. Smith, and S. D. Collins J. Appl. Phys., 71, R1 (1992).

[20] R. Nava, V. Agarwal, J.A. del Rio, C. Wang Journal of Non-Crystalline Solids,
329, 140 (2003).

[21] V. Agarwal et al., Phys. Rev. Lett., 92, 9401 (2004).

[22] Photonic Crystals: Molding the flow of light, by John D. Joannopoulos, Robert
D. Meade, Joshua N. Winn, Princenton University Press, 1995.

(23] S. Frohnhoff and M. G. Berger, Adv. Mater., 12, 963 (1994).

[24] M. G. Berger, C Dieker, M. Thonissen, H. Munder, H. Luth, J. Phys. D: Appl.
Phys., 27, 1333 (1994).

[25] M. G. Berger, M. Thonissen, R. Arens-Fischer, H. Munder, H. Luth, M.
Arntzen, W. Theiss, Thin Silid Films, 297, 237 (1997).

[26] C. Mazzoleni, L. Pavesi, Appl. Phys. Lett, 67, 2983 (1995).

[27] A. Lonni, L. T. Canham, M. G. Berger, R. Arens-Fischer, H. Munder, H.
Luth, H. F. Arrand, T. M. Benson, Thin Silid Films, 276, 143 (1996).

(28] V. Pellegrini and A. Tredicucci, C. Mazzoleni, L. Pavesi, Phys. Rev. B, 52,
328 (1995).

[29] Pochi Yeh, Optical waves in Layered Media,(John Wiley and Sons,Inc.,1988)
(30] Eunene Hecht, (Optics, Second ed.,Addison-Wesley Company,Inc.,1988)

[31] G. Vincent, Appl. Phys. Lett., 64, 2367 (1994).

[32] G. Breit and E. Wigner, Phys. Rev., 49, 519 (1936).

[33] A. Douglas Stone, P. A. Lee, Phys. Rev. Lett., 54, 1196 (1985).

[34] L. I. Glazman and R. I. Shekhter, Zh. Eksp. Teor. Fiz., 94, 292 (1988)[Sov.
Phys. JETP 67, 163 (1988)]

35] Yu. G. Rubo, Zh. Eksp. Teor. Fiz., 104, 3536 (1993) [JETP 77, 685 (1993)]

[36] R. P Feynman, A. R. Hibbs, (Quantum Mechanics and Path Integrals,
McGraw-Hill, USA 1965), p. 170



Dispersion de Rayleigh en silicio poroso 53

[37] L. D. Landau, E. M. Lifshitz, (Electrodynamics of Continuos Media, 2nd ed.,
Pergamon Press, Ozford, 1984), p. 425

(38] Kazuaki Sakoda, (Optical properties of Photonic Crystals, 1rd ed., Germany
2001), p. 202

[39] J. Antonio del Rio, comunicacion privada.



	Portada
	Resumen de la Tesis
	Índice General
	Capítulo 1. Estructuras Fotónicas de Silicio Poroso
	Capítulo 2. El Método de Matriz de Transferencia
	Capítulo 3. Comparación del Método de Matriz de Transferencia con Experimentos
	Capítulo 4. Dispersión de Rayleigh en Silicio Poroso
	Conclusiones
	Bibliografía



