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Capítulo 1 

Silicio Poroso 

El silicio es el segundo elemento más abundante ele la corteza terreslre )' es muy 

ut.ili:tado por el hombre, véase la Figura 1. En la naLuralel\a puede encontrarse en la 

arena, en forma de sílice, que eR un compuesto de oxígeno y silicio (SiO!). También se 

encuentra e11 Ulla "\'aJ"icdad de minerales (ille contiellen adcnüi,"l de silicio y oxígello 

alglÍ.ll otro metal, llamados silicatos y que cOllstituyen lllÚS del 95% de la corteza 

terrestre. Sus usos son nmchos y variados. Por Il1CnCÜlllar Hlgnllos, el silicio fonnn 

parte ele ·varios materiales de construcción como arcillas, gravas y cementos, así como 

la fabricación de vidrios. Ha. sido inclusive utilizado para la fabricación ele explosivos, 

pirotecnia e implantes ele senos. En particular, cleslaca. el earáder funclamerüal elel 

silicio cristalino (c-Si) pa,ra la microelectdmica actual. Gran parte de IOH dispositivoH 

ekctr(¡nicos actnales estún baHadoH e11 la tecnología dd Hilicio, hecho (Ille He refleja en 

el nombre que llc-van mlH:IH~'l localidades dcsarrolhvloras de alta tecllología, por 

ejemplo, el famoso Silicon Valle), en E. U .A.) Silicon Fen alrededor de b Universidad 

de Cambridge en Tnglaterra, Silicon Saxony al norte de Dresden en Alemania y 

Silicon norder en la frontera noroeste de ]I.·léxico. 

Figura 1. Tabla periódica de los elenwntos de acuerdo a su a.bllTldanda en ]¡l 

TlerriJ., repre8entada lXH el áreiJ. que ocupan en la tabla. ::\óLese que el silicio 
eiJ uno de los elementos Hlás abllndanteiJ. Fuente: Sociedad Catalana de 
Ql1Ílnica. 
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tetrafluoruro de ::>ilicio que reaCCIOna con do¡.:; molócula.s de HF para formar 

quP finahnentp se ioni"'(-1, pn que sp queda dplüro del elpdrolito. 

La .. <; rcaccioncH (1.2) y (1.:-~) sucedcn paralelamente. Inicialmcnte el ataque OCUITC cn 

puntos aleatorios de la superficie continuando principalrnPIlte en el fondo de la,,,> 

imperfecciones 

prefprpncial < 
tmperficiales. Los poros se 

> [Christophersen,20011· 

forman en la dirección cristalogníJica 
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- "/ 
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Ataque a UII enlaec Si-H por part e di! 1111 ión r , eon la participación de UII hueco. 
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---+ /\/'\ 

/5\ F 
Ataque de un seglllldo iÓIl 1:-.... , lille rando UIl eloctrón 01l el slIstral.O y fOI'luando 
ga;; de H2. 
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/ W r / 5\ 

81 I-IF iOll izado ataea l o~ Cli]¡U;CS Si-Si, sat,nrando la superficie del Si con JI y 
li berando lllol¿'Cula;; de Tetrafluoruro de silicio. 

)s(F 2HF 
---+ H!SiF, ---+ SiFl+2H· 

F " F 
La liLol&:llta de Tetrafluoruro de silicio rei\eciOIlIl eOli el HF y el prod uc\.o se 
iOlliza. 

Figura 5. Esquema de la disolución de "ilicio durante la ,-modización, 
tomo.do. de [Lchmann , 2002] 
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no hay estados permitidos. La banda inferior se llama banda de valencia y la superior 

banda de conducción. La región de energías entre estas bandas se llama brecha 

prohibida de energía, o simplemente brecha prohibida. 

Se define la energía de Fermi (E,) de un sólido como la máxima energía 

electrónica ocupada a temperatura OK. Para las demás temperaturas E" se reempla~a 

por el potencial químico ( ). Cuando la energía de Fermi se encuentra en una banda 

permitida, el sólido es un conductor eléctrico ya que al tener estados energéticos 

permitidos desocupados, un campo eléctrico externo puede aumentar la energía 

cinética de los electrones sobre la superficie de Fermi. Por el contrario, si el sólido 

tiene bandas totalmente llenas y totalmente vacías a OK, éste es un aislante, de 

hecho, a OK existen sólo aislantes y conductores mientras que a temperatura finita, 

los materiales que tienen una brecha prohibida menor a se consideran 

semiconductores, pues hay un número importante de electrones en la banda de 

conducción. En particular, el c-Si tiene una brecha de aproximadamente 1.1eV y 

cuando es intrínseco -sin dopar- tiene una densidad electrónica en la banda de 

conducción de alrededor de y una resistividad eléctrica del orden de 
[l. 

La estructura de bandas del c-Si en el espacio k es compleja, como se puede 

apreciar en la Figura 9 tomada de [Yu, 2001], donde la brecha prohibida se aprecia 

entre y Nótese también que en el punto r la brecha óptica es de 

Al 

- 12 
r l 

L A r '" x U.K l: r 
Waveveclor k 

Figura 9. E8tructura de banda,,=, del e-Si calculadas mediante 

la técnica de pflClHl0potcncialcfi empíricos [Cohcn, 1989], 

donde las líneas continuas y discontinuas corresponden a 
pseudopotendales no local y local respectivamente. 
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Principalmente encontramos dos tipos de sólidos amorfos, en primer lugm·, están 

aquellos en los que su desorden estructural es el resultado de la colocación de átomos 

de dist.int.a especie en los puntos de una red cristalina, conocido como sust.itucional. 

El segundo tipo de sólido amorfo es el producido por desorden topológico que no 

presenta un ordenanliento geornétrico cristalino aunque posea, átOIllOS de la, rnisrna 

especie. En particular el silicio amorfo tiene un desorden topológico. 

En los cristales, una manera de determinar sus estructuras cristalinas es mediante 

el estudio de patrones de difracción. Los patrones de difracción de rayos X y de 

neut.rones de los mat.eriales amorfos consisten en anillos difusos al verse en un plano 

perpendicular a los haces incidentes. A pa.rtir de los anillos difusos de los sólidos 

amorfos la única cantidad que puede determinarse de manera directa es la función de 

distribución radial (FDR), que se obtiene de un análisis de Fourier de la curva de 

dispersión de rayos X. Esta función mide el número promedio de át.omos que se 

encuentran a cierta distancia de un átomo dado. En la Figura 11 se esquenmti7,a lo 

anterior. 

P::ft----tv-'.,<~-
, 3. ~. r 

(a) (b) 

Figura 11. (1-1) Fllnciún de dü,tribllción radial (FDR) 
de un sólido cristalino con una red cuadrada de 
parámetro a. (b) FDR de un sólido amorfo. 

Como en los sólidos amorfos no se tiene una estructura periódica, el teorema de 

Bloch deja de ser aplicable y no existe la primera zona de Brillouin. De esta manera, 

la regla de selección de momentos para transiciones ópticas se relaja. En part.icular, 

en el silicio amorfo se regist.ra una mayor cant.idad de est.as transiciones, lo cual se ha 

aprovechado, por ejemplo, en la fabricación de celdas solares. Sin embargo, debido a 

que la forma de la densidad de estados en función de la energía se determina 

principalmente por las configuraciones locales de enlaces elect.rónicos, siguen 

ocurriendo bandas permitidas y brechas prohibidas en la gráfica de movilidad. 

En los semiconductores amorfos los portadores de corriente pueden ser electrones 

y huecos, los cuales pueden ser fuertemente dispersados por la est.ructura desordenada 

23 



c

c

c







2280m g

d 2nmd

2nm 50nmd 50nmd



 

p
V

PSi
V

p PSi
P V V

m

c Si

p c Si
V m

c Si

m
P

Ad

710 cm

4 310 -10 cm



 

 

 

El ÍlHlice de refracción es otra de la,,<.; propiedadeH que He ve fuerternente 

lnodificada con la aparición de los poros. En la Figura 15 se muestra una gráfica del 

Índice de refracción en función de la longitud de onda pa,ra PSi de distintas 

porosidades [Palavicini, 20111, 
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de onda pa.ra. muestra.o: con 20, 40, 49, OS Y 87% de porosidad Wél la.vicini, 
2011IlBisL 20001. 

El PSi que se obtiene inmediatamente de la anodización elect,roquÍmica tiene una 

superficie quÍmicanlellte reactiva, la cual se oxida naturalmente volviéndose nlás 

estable. Dicha oxidación modifica las propiedades del PSi, hecho que constituye una 

de la,-; motivaciones de la presente tesis. 

1.3. Modelos cuánticos del Silicio Poroso 

El silicio poroso a escala atómica es un lnaLerlal cristalino de acuerdo a la definición 

de la lUCr. Sin embargo, la descripción teórica del PSi es un reto científico debido a 

que la distribución de poros es aleatoria y que los poros presentan diferentes talIlaüos 

y morfologíaH. Hoy eu día, existen i-llguuoH lIlodeloH del PSi que reali:r,au distinti-l,H 

silnplificaciones para su estructura ":-/ que han contribuido de manera importante al 

entendinüento de sus propiedades. Podemos distinguir esencialmente dos enfoques 

desde el punto de viSLa estructural [Tagüeüa, 2014]: 

1. EHbuliar uanoi-llamlJres "j' nauocriHtaleH de silicio pan¡, extt-mder HnH resulti-1<los al 

PSi. 

ii. Introducir una pcriodicidad artificial para los poros nlcdiante la técnica de 

supercclda.'3 creando ho:yos columnarcs en una mat.riz ele silicio [Cruz, 1996]_ 

Por otro lado, deHde el punt.o de; viHta de la mdodología, pod(;lnos da ... <üficcu" lOH 

estudios teóricos del PSi en tres grupos: 
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donde es el hamiltoniano de un solo electrón con dos orientaciones posibles de 

espín. En general, 1m; dectronct3 de coraza HrIlortiguan la interacción entre 101:> 

electrones de valencia y los núcleos, lo que se conoce como apantallamiento. 

Para estudiar el C0111portanüento de los electrones de valencia considerernos un 

elect.rón libre que pasa cerca de un ión. Por el principio de exclusión de Pauli, el 

estado del electrón de valencia debe ser ortogonal a los estados elect.rónicos 

localizados de la coraza iúnica. Esto introduce oscilaciones adicionales en la función 

de onda del electrón de valencia dentro de la región del núdeo atómico [Sutton, 

1993], como se ilustra en la Figura 16. Dado que la energía cinótica es proporcional al 

Lapla,ciano de la función de onda" 68ta, aunlCnta, en la vecindad dc la coraza, iónica 

para el electrón de valencia debido a dichas oocilm:ioneo. La denoidad de Cé1rgé1 que 

va como el módulo cuadrado de la función de onda, es constante lejos de la región del 

Ión y sufre una disTninuc1ón en dicha región. Esto {J1tirno puede pensarse corno 

consecuencia del aumento de la energía cinética del electrón de valencia cerca del 

núcleo que produce una disnünllción de la probabilidad de encontrar dicho electrón, 

lo cual se puede visualizar como un hueco de ortogonalidad en la densidad electrónica 

COIno se esqueluatiza en la Figura 16. 

FUllcióll de onda 8 

I~I 
1-1 ueco de 

onogolla lidad 

p ( Dellsidad 

de carga) 

Figura 16. Función de onda ), densidad de carga de un electrón que pasa ('crea de un ión. La .. s 
oscilacionf'B rápidap de la función de onda cerca de la coraza iónica reR1.ütan en una reducción en la. 
deruüdad de carga electrónica lo que be denomina hueco de ortogonalidad. Tomada de [Sutton, 199;3]. 

Pseudopotenciales 

A continuación se presenta un estudio analítico realizado originalrnente por 

Phillipo y Kleinllmn [Phillipo, 1959], donde oC Vertí que la condición de ortogormlidad 

provoca un potencial efectivo repubivo en la región cercana al ión y al cornbinarse 

con el potencial atractivo entre el ión y el electrón resulta en un potencial resiclual 

eonocido eomo p.scndopatcnrin1. 
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La diferencia de tiempo computacional entre LDA, GGA Y los lVIGGA es poca, 

siendo el menor tiempo para LDA y el mayor para los lVIGGA. Existen 

aproximaciones más sofisticadas que requieren un tiempo computacional mucho 

mayor. Las consideraciones que se añaden en estas aproxirnaciones se usan para 

satisfacer restricciones más exactas o para 10gTar una mejor concordancia con los 

datos experirnentales. Estas estrategias definen dos enfoques para mejorar los 

funcionales: semiempíricas y no empíricas. Además las siguientes aproximaciones 

consideran funcionales no locales. 

Hiperfuncionales (HiF). Los HiF añaden la densidad de energía de intercambio 

exacta. Becke derivó un funcional semiempírico conocido como B3L YP que, debido a 

su precisión provocó un ascenso meteórico de la DFT en los 1990's. Este tipo de 

funcionales requieren el ajuste de datos experimentales, de modo que representan una 

variación de la DFT conocida como DFT empírica. Las HiF pueden provenir de 

funcionales de la GGA, en cuyo caso se denominan hyper-GGA o HGGA, o bien de 

lVIGGA denominados HlVIGGA. El desarrollo de funcionales HlVIGGA es hoy en día 

un campo activo que ha producido resultados prometedores. En la Figura 18 se 

presenta una gT<íJica circular tomada de [Jacobsen, 2012], en donde se muestra el uso 

de algunos de los funcionales más populares a finales de la primera década de los años 

2000's. 

FUNCTIONAL TYPE USAGE 
(YEAR) 
B3LYP HGGA 80 % 
(1994) 

?di BLYP GGA 5 % 
(1988) 

B3PW91 HGGA 4 % 
(1993) 
BP86 GGA 3 % B3LYP 

(1988) 

~ PBE GGA 2 % 
(1996) 
BPW91 GGA 1 % 
(1991) 
TPSS MGGA 1 % 
(2003) 

Figura 17. e so de los funcionales más populares a finales de la primera 
década de los 2000's, tomada de [.Jacobsen. 20121. 

Ciertamente los hiperfuncionales han resultado ser muy precisos, sin embargo, 

son mucho más costosos cornputacionalmente. El método de DFT que se utili7,ará en 

un problema determinado debe elegirse de acuerdo a las necesidades y los recursos del 

investigador. En particular, para el estudio de la geometría de los sólidos es suficiente 

utili:,mr la LDA y la GGA, como puede verse en [Jacobsen, 2012]. 
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Figura 18. Pico de difracción (400) experimental (línea punteada) versus los 
calculados (líneas de colores) con distintos funcionales indicados en la figura. 

La calibración de las propiedades ópticas se llevó a cabo mediante un estudio de 

espectroscopía Raman. El efecto Raman es una dispersión inelástica de luz en un 

sólido. La luz incidente interactúa con el sólido intercambiando energía entre los 

fotones y las excitaciones elementales. En primera instancia, los fotones incidentes son 

dispersados elásticamente en lo que se conoce como dispersión de Rayleigh, 

produciéndose fotones dispersados con la misma frecuencia. Sin embargo, los 

electrones pueden absorber o emitir una excitación antes de la reemisión de un fotón, 

en particular la contribución más importante al fenórneno es debida a los fonones. 

Cuando esto sucede, el fotón emitido es de menor frecuencia si se emite un fonón o de 

rnayor frecuencia cuando se absorbe. La lUII de rnenor frecuencia se conoce corno de 

Stokes y la de mayor frecuencia como de anti-Stokes. La frecuencia del fonón emitido 

o absorbido es igual a la diferencia entre las frecuencias del fotón incidente y el 

emitido. Dicha frecuencia recibe el nombre de frecuencia Raman o corrimiento 

Raman. Un espectro Raman es una gráfica de la intensidad de la radiación dispersada 

contra el corrimiento Raman, como puede verse en la Figura 19. 
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1999]. Otro detalle importante es que los estados fonónicos del e-Si están acotados 

por este valor ele la energía fOllónica. 
600 ,.------, ,.--.,-- --r----r- ,.-, ,.------, 

(a) (b) (e) 

500 

400 

300 

200 

100 

o 
DOS w L r x W K Raman 

Figura 20. (a) Densidad de estados fonónieos. (b) Relación de dispersión fonónim. (e) 
E spectro de dispen-iión Raman, todcl.."i de e-Si calculada,¡.; LDA en DFPT para la celda. 
unitaria de dos átomos de silicio. 

La calibración del cálculo de las propiedades ópticfh~ relacionmhhs con dispersiones 

inelá,-:;tica,f3 lo reali7;é1rIlOS con una celda unita,ria, con dos átOIIlOS silicio calculando el 

espectro Raman con algunos funcionales. Al comparar los espectros observamos que 

la LDA predice mejor la posición experimental del pico [Hull, 1999], lo cual puede 

apreciarse en la Figura 21 donde los espectros se han calculado como Lorent7,iamhs a 

una temperatura de 297K, hl7, incidente de 514.5mn y pa;rámetro de ensanchamiento 

(smearing) de 14.0cm·l . 
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Figura 21. Espectros de dispersión Raman de e-Si eakulados mn distintos 
funcionales. La línea punteada muestra la posición experimental del pico. 

Era de esperarse el buen desempeño de la LDA en el cálculo de las propiedades 

ópticas, ya que esta aproximación cumple correctamente la regla de suma para el 

hueco de correlación e intercambio [Harris, 1974]. Es importante recalcar que para 

estos cálculos se utiliza el formalismo de la DFPT que se discute en el apéndice. 

Con esto termina nuestra calibración de los cálculos y concluimos que el funcional 

GGA-PBE Grimme es el funcional que predice mejor las propiedades estructurales y 

la LDA las propiedades ópticas. Cabe mencionar que al hacer la corrección Grimme el 

tiempo de cómputo se incrementa considerablemente, por lo que en algunos cálculos 

de estructuras hemos usado otros funcionales, pero todas las propiedades ópticas se 

han obtenido usando la LDA. En todos los casos los cálculos son de calidad ultra fina 

-la mayor precisión que ofrece CASTEP- utilizando pseudopotenciales conservadores 

de la norma construidos mediante el esquema de [Lin, 1993], el cual es un 

refinamiento del esquema RRKJ [Rappe, 1990] y que ha mostrado una mejor 

convergencia que los pseudopotenciales de Troullier y Martins [Troullier, 1991]. En la 

Tabla 4 se muestran los parámetros específicos de los cálculos de la calibración tanto 

de la optimización geométrica como de las propiedades ópticas. 
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La estructura A se forma con la unión de tres celdas de 8 átomos de silicio en la 

dirección a y tres en b rernoviendo una colurnna de 8 átomos de silicio. En la B se 

unieron cuatro celdas de 8 átomos de silicio en a y cuatro en b removiendo también 

una columna de 8 átomos de silicio. A diferencia de las estructuras A y B, las demás 

superceldas fueron construidas uniendo dos capas con espesor de 0.54307nm en la 

dirección c, donde cada capa tiene un poro de diárnetro distinto, es decir, poros 

ondulantes. En particular, las estructuras e y D se construyeron a partir de una 

supercelda de c-Si de 64 átornos uniendo 2 celdas unitarias cúbicas de 8 átornos en las 

tres direcciones. En la e se removió una columna de 11 átomos de silicio de la capa 

superior y otra de 4 de la inferior, mientras que en la D una de 13 de la superior y 

una de 5 de la inferior. Las demás estructuras se han construido a partir de una 

supercelda de dos capas de c-Si con 72 átomos cada una, las cuales están formadas 

por 9 celdas unitarias de 8 átomos. En la estructura E se han removido 8 átomos de 

silicio de la capa superior y 4 de la inferior, en la F 16 de la superior y 4 de la 

inferior, en la G 18 de la superior y 8 de la inferior, en la H 40 átomos de la superior 

y 8 de la inferior, la 1 40 de la superior y 16 de la inferior y en la J 40 de la superior y 

28 de la inferior. 

Los parámetros de red presentados en la Tabla 5 muestran una clara expansión 

respecto a 5.480978Á que corresponde al del c-Si relajado con este rnismo funcional en 

una celda unitaria de 8 átomos. Esta expansión puede apreciarse en la Figura 22 a 

través de la posición de los picos de difracción de rayos X de los planos (400) 

calculados con las mismas condiciones de difracción que en la calibración, en donde la 

curva negra es la de c-Si relajado con el funcional GGA-PBE. 

I I I I I I I 

100 - --e-Si -
ro --A 

'"d --B ro 80 - --c N -...... 
ca --D 

§ --E 

O 
60 - --F -

~ --G 
'"d --H ro 

40 '"d - --1 -...... 
ífl --J 
~ 
(!) 

E 20 - -
~ 

65.5 66.0 66.5 67.0 67.5 68.0 68.5 

28 (grados) 

Figura 22. Pico de difracción (400) de rayos X del c-Si relajado con el funcional GGA-PBE 
(línea negra) versus los calculados (líneas de colores) para las estructuras de la Tabla 5. 
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Figura 24. (a) E8pectroM de difracción de rayoR X de e-Si (r:ÍrcllloM pólidos) y PSi (círculos 
abiertü~) medidos por R. Cisneros, (b) isotermas a 77K de adsorción (cuadrados sólidm;) y 
dcsordón (cuadrados abiertos) de K2 como función de la presión de gas (P) normalizada por la 
presión de saturación de adsorción (Po) y (b') distribución de t.amaño de poro obtenida mediante el 
método B,lH derivado de las ü",utennas [Cisneros, 2010]. 

Cabe resaltar que los cálculos ab-initio de las estructuras de la Tabla 5 contienen 

como única restricción ángulos fijos permitiendo la expansión en todas las direcciones, 

por lo que una rnedida lnás representativa de la expansión estructural es la, va,riación 

normalihada del volumen respecto al volumen del c-Si relajado. En la Figura 25 se 

presenta esta medida en función de (a) la porosidad y (b) la densidad de átomos de 

hidrógeno definida como el número de átomos de hidrógeno 

por el volumen de la super celda relajada. Es notable 

en la supercelda divido 

que 2,. tiene un 

comportamiento lineal similar al encontrado en IV ázquez, 2002], a pesar de que 

nucstnl...<.J cstructunl...<.J ticncn una va,riación cn tarnaño y rnorfología dc los poros rnucho 

lnayor quc la dc dicha referencia. Esto confinna que la expansión estructural se debe 

a la repulsión electromagnética entre los átomos ele hidrógeno. En consecuencia, para 

una porosidad dada, los poros ele menor diámetro sobreestiman la expansión 

estructural ya que la forma cóncava de los poros produce una repulsión mayor debido 

al acercamiento adicional entre los átomos de hidrógeno. En general se observa que la 

porosidad no es el único parámetro que caracteriza al PSi, el diámetro y la morfología 

podrían ser parárnetros irnportantes para detenninar la,,<-; propiedades del PSi. 
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Figura 25. Variación normalizada del volumen de las estructuras de la Tabla 5 
en función de la porosidad. 

Por otro lado, se llevó a cabo un estudio de los espectros Raman para PSi 

pasivado con hidrógeno usando la super celda mostrada en la Figura 26, construida a 

partir de una de silicio cristalino con 8 átomos removiendo uno de ellos y pasivando 

Figura 26. Supercelda de PSi obtenida a partir de una celda de c-Si con 8 átomos. Las 
esferas amarillas representan los átomos de silicio y las blancas los de hidrógeno. 

El cálculo se realizó con la LDA en la DFPT. Cabe mencionar que esta 

supercelda es más pequeña que las anteriores, debido a que el tiempo de cómputo es 

mayor en los cálculos de DFPT. Las Figuras 27 muestran (a) el espectro Raman, (b) 

la densidad de estados fonónicos (DOS), (c) la densidad de estados fonónicos parcial 

para los átomos de hidrógeno, (d) la densidad de estados fonónicos parcial de los 

átomos de silicio superficiales y (e) la densidad de estados fonónicos parcial de los 
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átomos de silicio internos o de bulto (bulk). En particular, notamos en el espectro 

Raman la presencia ele los picos en las energías 158.283cm· ' , 361.701cm· ' , 485.387cm· ' , 

625.428cm!, 2201.661 cm·! y 2268.993 cm!. 
30~~~~~~~~~~~~~~ 
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«3 10 o::: 
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l
) 

Figura 27. (a) Espectro Raman en unidades arbitraTias (b) Densidad de estados fonónicos 
(DOS) (e) DOS parcial de 1m; átornm; de hidrúgeno (el) DOS parcial de los átOIllOH de Milicio 
superficiales (e) DOS parcial de los átomos de silicio internos (de bulto). 

Se observa de la Figura 27(c) que los picos en 625.428cml
, 2201.661cm·1 y 

2268.993cm·1 se deben a los modos fonónicos relacionados a los átomos de hidrógeno y 

sus enlaces con los átomos de silicio en la superficie del poro, mient.ras que los picos 

en 158.283cm' , 361.701cm' y 485.387cm· ' se deben a los át.omos de silicio. En 

part.icular, pensamos que los picos de 158.283cm·' y de 361. 701cm· ' podrían deberse al 

doblez de la primera zona de Brillouin inducido por el uso de superceldas produciendo 

un aumento espurio de puntos gama que son activos Raman. Por ot.ro lado, se 

observa un corrimiento del pico principal Raman de 519cm· ' para c-Si a 485.387cm· ' . 

Este corrimiento podría deberse al confinamiento cuántico de los fonones. En un 
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