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RESUMEN

En el presente trabajo se hizo un estudio experimental y numérico de las propiedades
reflectivas de estructuras foténicas bidimensionales (CF2D) con periodicidad cuadrada.
Sin embargo, es importante senalar que las mediciones experimentales no se comparardn
con los calculos numéricos, ya que la misma estructura cristalina se estudié de manera
diferente. Es decir, en la parte experimental se realizaron mediciones considerando el
sistema en tres dimensiones debido al espesor pequeno del sustrato; mientras que para
la parte numérica se realizaron los cédlculos para un sistema 2D debido a la limitante
del método numérico utilizado. Ademsds, la forma de iluminacién fue diferente ya que
para el caso experimental se hizo en la direccién perpendicular a la superficie cristalina,
a diferencia del modelo numérico que fue en un plano paralelo.

Para el caso experimental mostramos el método del Haz Enfocado de Iones (FIB)
para la fabricacién de dos estructuras foténicas con periodicidad cuadrada sobre un sus-
trato de silicio, conteniendo inclusiones cilindricas circulares y cuadradas de aire. Los
pardmetros de una de estas estructuras fabricadas se utilizaron para el estudio numérico
calculando la respuesta éptica como funcién del dngulo de incidencia. Se exponen las
técnicas experimentales utilizadas en la caracterizacién 6ptica de las estructuras foténi-
cas fabricadas, donde se midié la reflectancia especular para los casos de la polarizacién
del campo transversal eléctrico (TE) y transversal magnético (TM).

En el caso del estudio numeérico se empleé el Método de la Ecuacién Integral (IEM),
el cual nos permite realizar el cdlculo de la estructura de bandas de un cristal foténico
(CF) infinito y adicionalmente el de la propagacién de una onda electromagnética a
través de un CF finito ya sea en 1D o en 2D. Se muestran los resultados numéricos de
varias estructuras de bandas variando la fraccién de llenado con inclusiones circulares
y cuadradas para polarizaciones TE y TM; asi como la reflectancia de las estructuras
cristalinas con 70 inclusiones. Como parte de los resultados numéricos se tiene una
mayor reflectancia (para ambas polarizaciones) cuando es mayor la fraccién de llenado,
como es el caso del valor de 0.6. Caso contrario en la transmitancia que disminuye
para todas las fracciones de llenado analizadas. Podemos decir entonces que este sis-
tema que representa un CF2D de 70 inclusiones cilindricas circulares de aire con una
fraccion de llenado de 0.6 es un buen material reflectante. Es notable que todas las es-
tructuras foténicas construidas y estudiadas en este trabajo de investigacién mostraron
una sensibilidad significativa a la polarizacién de la luz incidente. Por consiguiente, los
resultados obtenidos muestran que la dependencia angular permite tener un control de
la propagacion de la luz debido a la periodicidad del sistema propuesto.

Palabras clave: Estructuras foténicas bidimensionales, haz enfocado de iones,
estructuras de bandas foténicas, reflectancia 6ptica, método de la ecuacién integral.



ABSTRACT

In this work we made an experimental and numerical study of the reflective proper-
ties of two-dimensional photonic structures (CF2D) with square periodicity. However,
it is important to note that the experimental measurements will not be compared with
the numerical calculations, since the same crystalline structure was studied differently.
That is, in the experimental part we made measurements considering the system in
three dimensions due to the small thickness of the substrate; while for the numerical
part the calculations were made for a 2D system due to the limitation of the numerical
method used. In addition, the way we illuminated was different since for the experi-
mental case it was done in the perpendicular direction to the crystalline surface, unlike
the numerical model that was in a parallel plane.

For the experimental case, we show the Focused Ion Beam (FIB) method to pro-
duce two photonic structures with square periodicity on a silicon substrate, containing
circular and square inclusions of air. The parameters of one of these fabricated struc-
tures were used for the numerical study calculating the optical response as a function
of the incidence angle. We present the experimental techniques used in the optical
characterization of the photonic structures manufactured, where specular reflectance
was measured for the electric transverse field (TE) and magnetic transverse field (TM)
polarizations.

In the case of the numerical study, the Integral Equation Method (IEM) was used,
which allows us to calculate the band structure of an infinite photonic crystal and
additionally we are able to calculate the electromagnetic waves propagation through
a finite photonic crystal either in 1D or 2D. We show numerical results of some band
structures varying the fill fraction with circular and square inclusions for TE and TM
polarizations; as well as the reflectance of the crystalline structures with 70 inclusions.
As part of the numerical results we have a higher reflectance (for both polarizations)
when the filling fraction is higher, as in the case of the value of 0.6. Otherwise, the
transmittance decreases for all the filling fractions analyzed. We can say then that
this system representing a CF2D of 70 circular cylindrical inclusions of air with a
filling fraction of 0.6 is a good reflective material. It is remarkable that all the photonic
structures constructed and studied in this research work showed a significant sensitivity
to the polarization of incident light. Consequently, the obtained results show that the
angular dependence allows to have a control of the light propagation due to the proposed
system periodicity.

Keywords: Two-dimensional photonic structures, focused ion beam, photonic band
structures, optic reflectance, integral equation method.
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Capitulo 1

INTRODUCCION

I.1. Antecedentes

El estudio de los cristales foténicos (CF’s) se remonta a més de cien anos atrés, desde
1887, cuando Lord Rayleigh explicé el fenémeno de reflexion de la luz en un sistema com-
puesto de capas dieléctricas alternadas con diferentes indices de refracciéon (Rayleigh,
1887). En el contexto de CF’s, Rayleigh demostré que la luz con longitud de onda o
frecuencia apropiada podria no propagarse en el cristal. A tal frecuencia se le llama
frecuencia no permitida. En general, cuando una onda electromagnética incide so-
bre la superficie de un CF, se produce interferencia entre las ondas reflejadas en cada
separacion entre los medios de diferente indice de refraccién. Cuando la interferencia
es destructiva aparecen ciertos rangos de frecuencia que no pueden transmitirse en el
cristal; es decir, luz con ciertas frecuencias que no se propaga en el cristal. En este caso
se dice que existe una brecha foténica o banda de frecuencias prohibidas (band-gap). Si
ademsds, el CF no permite la propagacion de la luz en cualquier direccién y polarizacion,
entonces se dice que el cristal tiene una banda foténica completa.

Un CF es un material que presenta una modulacién periédica del indice de refraccién



inducido mediante la inclusién de defectos estructurales. El propdsito de este tipo de
materiales es controlar la reflexién y la transmisién de la luz a través de su estructura
mediante el fenémeno de difraccién.

Para fines de estudio, los CF’s se dividen en tres categorfas: unidimensionales (1D),

bidimensionales (2D) y tridimensionales (3D) como se ilustra en la Fig. 1.

Figura 1. Ejemplo de cristales foténicos a) unidimensional, b) bidimensional y c) tridimen-
sional. Tomado de la Ref. Sukhoivanov and Guryev (2009).

La caracteristica mds sobresaliente de los CF’s radica en la posibilidad de generar
la existencia de bandas prohibidas, lo cual produce, sin lugar a dudas, efectos no re-
portados anteriormente en la 6ptica convencional (Sakoda, 2001; Joannopoulos et al.,
2008). Tales estructuras de tipo dieléctrico poseen una modulacién periédica del indice
de refraccion, de ahi que, dicha disposicién permite un comportamiento de los fotones
cuya tendencia es andloga a la de los electrones en la estructura cristalina de un semi-
conductor (Korvink and Greiner, 2002; Kittel, 2004).

En la naturaleza existen algunos materiales cuyos indices de refraccion varfan perio-
dicamente en el espacio, tal es el caso del 6palo que es una piedra preciosa utilizada en
joyeria (ver Fig. 2). El 6palo presenta el fenémeno llamado iridiscencia que se refiere a
la capacidad de reflejar sélo algunas de las componentes de la luz de acuerdo al éngulo

con que éste se observa. En este caso, el material no tiene una banda foténica completa.



Figura 2. Piedra de 6palo tallada para joyeria. Tomado de la Ref. Padilla-Salas and
Arzate-Plata (2014).

El interés en los CF’s puede atribuirse a las publicaciones de Yablonovitch (1987) y
John (1987) en la década de los 80’s, quienes buscaron demostrar experimentalmente la
existencia de regiones prohibidas para la propagaciéon de una onda electromagnética en
un rango de frecuencias especificas (band-gap). Yablonovitch et al, propusieron fabricar
una estructura de diamante perforando orificios cilindricos en un material dieléctrico.
La nueva estructura mostré un “band-gap” completo que concordé con los cédlculos
tedricos realizados. Estos hallazgos motivaron a un gran nimero de investigadores a
estudiar este fenémeno con mayor profundidad en estructuras de una y dos dimensiones
(Prather et al., 2009).

Desde entonces, se han desarrollado diversos estudios en torno a materiales foténicos
ya que sus propiedades Opticas ofrecen soluciones alternativas a una gran variedad de
desafios tecnoldgicos actuales en la iluminacién de estado sélido, en el drea de celdas
solares, en el campo de las telecomunicaciones, entre otros campos de estudio de interés
(Carrillo-Vazquez, 2014).

Por otra parte, cabe destacar que, existen métodos numéricos aplicables al estudio

de los CF’s, con los cuales se pueden calcular la estructura de bandas, tales como el



método de Expansién de Ondas Planas (PWE!) y el Método de la Ecuacién Integral
(IEM?) (Joannopoulos et al., 2008; Archuleta-Garcia et al., 2007; Mendoza-Sudrez et al.,
2006). Bésicamente estos métodos calculan las frecuencias (modos normales) de los
CF’s para cada valor de la direccién de propagaciéon dada por el vector de onda en
el espacio reciproco. Aunque, en el caso del método PWE en ocasiones pudiera no
ser del todo aplicable en situaciones reales con geometrias de interés muy particular.
Sin embargo, en la actualidad ya existen a nuestro alcance diversos trabajos previos a
cargo de investigadores que han abordado el tema. En este sentido, se hace necesaria
la implementacion del IEM, el cual ha demostrado ser una herramienta confiable en la
produccién de diversos resultados notables para un sistema periédico en 1D o en 2D,
como se muestra en la Fig. 3 (Mendoza-Sudrez and Méndez, 1997; Mendoza-Sudrez
et al., 2006, 2007). El método integral también permite el andlisis de la propagacién de
ondas electromagnéticas a través del sistema periédico truncado.

Ademas, desde el punto de vista experimental, existen diversos métodos de fabri-
cacién de CF’s. Algunos de ellos son: la litografia por haz de electrones, el grabado
con haz de iones asistido quimicamente, el grabado anédico y crecimiento, la oxidacién
vertical selectiva y el haz enfocado de iones o FIB?, entre otros. En el siguiente capitulo
se describirdn estas técnicas de fabricacion.

En este proyecto de tesis se toma como punto de partida diversos trabajos previos
que han abordado el tema (Mendoza-Sudrez and Méndez, 1997; Mendoza-Suérez et al.,
2006, 2007; Carrillo-Vézquez, 2014) con el propésito de darles continuidad y aportar
resultados novedosos que permitan entender y mejorar las propiedades de los cristales

foténicos bidimensionales (CF2D’s).

! Por sus siglas en inglés, Plane Wave Expansion.
2Por sus siglas en inglés, Integral Equation Method.

3Por sus siglas en inglés, Focused Ion Beam.



Figura 3. Estructura de bandas de un cristal foténico en 2D con una red cuadrada e
inclusiones cuadradas. El recuadro izquierdo muestra la celda unitaria en espacio real y el
recuadro de la derecha muestra la primera zona de Brillouin en el espacio k. Tomado de la
Ref. Mendoza-Suérez et al. (2006).

I.2. Objetivos

Los objetivos establecidos para este trabajo de tesis fueron:

e (Caracterizar morfolégicamente dos estructuras foténicas bidimensionales con perio-
dicidad cuadrada y medir la reflectancia especular de estas estructuras foténicas,

en funcién del dngulo de incidencia de un haz luminoso coherente.

e Fabricar dos estructuras foténicas bidimensionales con periodicidad cuadrada, una
con inclusiones circulares y otra con inclusiones cuadradas, mediante el uso de la

técnica del haz enfocado de iones (FIB).

e Aplicar el método integral para calcular la estructura de bandas foténicas de dos

CF2D’s infinitos con los mismos parametros que los de las estructuras construidas.

e Calcular la respuesta 6ptica de las dos estructuras foténicas bidimensionales finitas



fabricadas, mediante el uso del método integral.

I1.3. Hipétesis

Una estructura foténica bidimensional es capaz de modular la reflectancia de un haz de

luz coherente como funcién de su frecuencia y de su dngulo de incidencia.

1.4. Justificacion

Existe un drea de oportunidad en el estudio de las propiedades 6pticas de los CF’s debido
a que es una rama de investigacion en crecimiento que puede aportar grandes avances
tecnologicos en aplicaciones comerciales. De estas aplicaciones se pueden destacar dis-
positivos de gran utilidad en el drea de las telecomunicaciones y la medicina; asi como
el desarrollo de materiales inteligentes utilizados en el control de transmisién y reflexién

de la radiacién solar, por mencionar sélo algunas.

1.5. Estructura de la tesis

Este trabajo de tesis esta desarrollado de la siguiente manera:

En el capitulo II se da una definicién general de los CF’s. Se mencionan algunas
caracteristicas de estos materiales, algunas técnicas de fabricacién, una breve resena
de lo que es una estructura de bandas y una banda foténica prohibida y por ltimo se
mencionan algunas aplicaciones.

En el capitulo I1I se describe de forma general la metodologia experimental realizada,
tales como el uso de equipos, material y dispositivos 6pticos, la caracterizacién de los

ldseres utilizados, la caracterizacién de las estructuras foténicas, se describe la técnica



efectuada para el andlisis de la reflectancia especular en funcién del dngulo de incidencia
de un haz de luz para dos CF2D’s; asi como las correcciones y optimizacién de dicha
técnica. Finalmente se describe de manera maés detallada el método del haz enfocado
de iones y los pardmetros utilizados en el FIB para la fabricacién de las estructuras.

En el capitulo IV se mencionan brevemente algunos métodos numéricos aplicables
al estudio de los CF’s y se da una descripcién de la técnica numérica conocida como
el Método de la Ecuacién Integral (Mendoza-Sudrez et al., 2006), que se utiliza para
obtener la estructuras de bandas de un CF infinito y también para obtener la respuesta
6ptica de un CF finito.

En el capitulo V se aplica el método integral descrito en el capitulo IV al problema de
interés de esta tesis de investigacion. En este capitulo se comprueba y valida el método
integral comparando resultados obtenidos mediante este método con los resultados exis-
tentes en la literatura. Se presentan los resultados numéricos de las estructuras de
bandas para las estructuras foténicas fabricadas asumiendo sistemas infinitos y de la
respuesta 6ptica en funcién del dngulo de incidencia de un haz de luz para los casos de
los CF2D’s finitos.

Finalmente, en el capitulo VI se dan las conclusiones principales de esta tesis de

investigacion.



Capitulo II

CRISTALES FOTONICOS

En este capitulo se hace una breve introduccién a los CF’s describiendo sus caracteris-
ticas principales; asi como los métodos de modelado y fabricacion, haciendo énfasis en
los CF2D’s que son de interés en esta tesis de investigaciéon. Finalmente, se mencionan
algunas de las aplicaciones mds importantes que se estdn proponiendo o, en algunos

casos, desarrollando.

I1.1. Introduccion a los cristales fotonicos

Desde que Yablonovitch (1987) y John (1987) introdujeran, independientemente y en
diferente contexto, el concepto de CF hace casi treinta anos, el niimero de trabajos que
han ido apareciendo en la literatura ha estado creciendo a un ritmo vertiginoso. Este
desarrollo ha sido de tal magnitud, que los CF’s han dado lugar a un nuevo campo
tanto en Optica como en ciencia de materiales.

La importancia de la manipulacién de las propiedades 6pticas de los materiales sin
modificar sus propiedades electréonicas se ha convertido en una cuestién vital en foténica.
Si la invencién del transistor, alld por los anos 50, supuso el inicio de la revolucién tec-

nolégica cuyos frutos todos conocemos, un dispositivo de similares caracteristicas para



los fotones y que ademés fuese integrable con los actuales circuitos electrénicos, supon-
drfa un avance atin mayor que el anterior. Las ventajas de usar al fotén como portador
de informacién se manifiestan en mayor velocidad, mayor capacidad y més fiabilidad.
El fotén interacciona mucho menos que los electrones (siempre que trabajemos en zona
de transparencia) con lo que las restricciones por calentamiento serian mucho menores
en estos sistemas. En esta direccién, los CF’s son para los fotones, lo que los semicon-
ductores son para los electrones, convirtiéndolos, por lo tanto, en piezas bdsicas para
el desarrollo de la foténica. Desarrollo que lejos de llegar a su fin, ha sido ya imagi-
nado por Joannopoulos et al. (1997) en lo que fue portada de la revista Nature en 1997
(Joannopoulos et al., 1997). ;Pero qué es exactamente un CF? Un CF es un material
que presenta una banda de frecuencias prohibidas para la propagacién de fotones; es
decir, para ciertas frecuencias del fotén no serd posible su propagacién (Lépez et al.,
1999; Blanco-Montes, 2001). Este hecho abre fantasticas posibilidades tanto cientificas

como tecnolégicas.

I1.2. Cristales foténicos y parametros caracteristi-
Cos

Un CF es un sistema en el que la constante dieléctrica varfa de forma periédica. Esta
variacién periédica puede tener lugar en una, dos o las tres direcciones del espacio
y provoca la apertura de bandas prohibidas (gaps) en los estados foténicos de estos
sistemas de forma similar a lo que ocurre con los electrones en los cristales ordinarios
cuando lo que varfa periédicamente es el potencial electrénico.

Dependiendo del rango en el que se considere la periodicidad, las propiedades foténi-

cas apareceran en una u otra zona del espectro electromagnético. Es decir, si la variacién
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se produce en el rango de los milimetros las propiedades aparecerdn en las microondas;
si ocurre en el orden de las micras, sus efectos apareceran en el visible-infrarrojo, etc.
Esto es muy importante debido a que se trata de una teorfa escalable: si tenemos un
CF de periodo a con un gap a frecuencia w y lo escalamos un factor A (periodicidad
Aa) el gap aparecerd a w/\.

El mecanismo fundamental que determina las propiedades 6pticas de un CF se puede
ver como la interferencia entre las distintas ondas reflejadas en la interfaz entre medios
de diferente indice de refraccién, el cual se conoce como difraccién de Bragg. Una
familia de planos cristalinos paralelos actiia como un conjunto de esparcidores (Fig. 4)

y da interferencia positiva si se satisface la condicién de Bragg,
mA = 2dsin ), (1)

donde d es la distancia interplanar y 6 el déngulo interno de la propagacién de la luz
(Fig. 4). La existencia de estas reflexiones de Bragg para determinadas longitudes de
onda concretas, da lugar a que ciertos rangos de frecuencias no puedan transmitirse a lo
largo del cristal. Dicho de otro modo, para esas energias, no existen estados disponibles
para los fotones en el cristal y son por lo tanto, bandas de energia prohibidas, de forma
andloga a lo que ocurre en los semiconductores, donde existen bandas de energfa pro-
hibida para el transporte de electrones como previamente se mencioné. Debido a esto,
los CF’s presentan una apariencia iridiscente cambiando el color debido al dngulo de
iluminacién y no por la absorcién. Contrariamente a lo que ocurre en otros materiales,

donde su color viene determinado por la absorcién de determinadas longitudes de onda.

Cuando la luz incidente interacciona con el CF, ésta se difracta y todos los frentes
de onda difractados producen una interferencia constructiva y destructiva dentro del

CF para las diferentes longitudes de onda. De esta forma, algunas longitudes de onda



11

Figura 4. Condicién de Bragg.

pueden propagarse a través del CF en direcciones de propagacién especificas debido a
la interferencia constructiva, mientras que otras longitudes de onda no logran hacerlo

debido a la interferencia destructiva producida por la difraccién.

I1.2.1. Parametros que definen un cristal foténico

Para describir un CF es necesario conocer una serie de pardmetros que determinaran
sus propiedades foténicas como son: pardmetro de red, estructura cristalina, topologia,
contraste de indice, factor de llenado y geometria de los centros esparcidores.

Pardametro de red. Como los procesos de difraccién gobiernan su comportamiento
optico, el pardmetro de red determinard el rango de frecuencias en el que apareceran
las propiedades foténicas.

Estructura cristalina o red cristalina. Define la distribuciéon de los materiales es
decir, el modo en que modulamos el indice de refraccién ya sea en una, dos o las tres
dimensiones del espacio. Podemos tener, por ejemplo, estructuras con red triangular,
cuadrada, etc. (en 2D) o con simetria FCC!', BCC? o diamante (en 3D).

Topologia. El campo queda concentrado en las zonas de mayor constante dieléctrica,

'Por sus siglas en inglés, Face Centered Cubic.

2Por sus siglas en inglés, Body Centered Cubic.
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por lo que es muy importante conocer la disposicién de estos centros esparcidores®. Si
estos se encuentran aislados entre sf e inmersos en un medio de menor constante dieléc-
trica, se dice que tienen una topologia tipo Cermet. Por el contrario, si los centros
esparcidores se encuentran interconectados se dice que adoptan una topologfa tipo Net-
work. En la Fig. 5 se pueden ver ejemplos de estos dos tipos de topologia para una

misma simetria.

Figura 5. Diferentes topologias. (a) Tipo Cermet, los centros esparcidores estan aislados y
(b) Tipo Network, los centros esparcidores forman un medio continuo.

Contraste de indices. Es la razén entre el indice de refraccién mayor y el menor.
Cuanto mayor sea dicho contraste mas marcadas serdn las propiedades foténicas.

Fraccion de llenado. Se define como la relacién del volumen (en 3D) o drea (en 2D)
ocupado por el material esparcidor respecto al volumen (en 3D) o drea (en 2D) total
del sistema. Las propiedades foténicas variardn con el factor de llenado para la misma
estructura.

Geometria de los centros esparcidores. Los materiales esparcidores pueden adoptar
diversas formas, tales como esferas, cubos, cilindros, etc. (en 3D) o circulos, cuadrados,
hexagonos, etc. (en 2D).

Determinadas geometrias pueden poseer o no gap completo. Es decir, diferentes
combinaciones de estos factores permiten miiltiples estructuras con diferentes propiedades

foténicas. Esto da una idea de la potencialidad de estos materiales debido a su diver-

3Los centros esparcidores se refieren a las zonas de alto fndice de refraccién.
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sidad en funcién de los pardmetros que los definen.

I1.2.2. Red cristalina foténica

Los CF’s poseen diferentes conformaciones geométricas. Estas conformaciones corres-
ponden a tipos de red cristalina de cristales de estado sélido. Este hecho da la posibili-
dad de utilizar el término “red” para indicar la conformacién geométrica del CF.

Los CF1D’s tienen un niimero muy bajo de posibles variaciones periédicas de estruc-
tura porque estdn representadas por la estructura en capas; por lo que sélo se puede
variar el fndice de refraccién, el espesor de la capa y el nimero de capas dentro del
periodo. Asi, comenzamos la consideracién de los tipos de redes de CF’s para el caso
de 2D, que es el interés de nuestro trabajo. Es obvio asumir que la variaciéon de la
forma de los elementos y su colocacion da diferentes tipos de red. Sin embargo, por
razones tecnoldgicas, hay dos tipos comtinmente utilizados de la red en CF2D’s, a saber,
cuadrados y hexagonales. La celda unitaria del CF con red cuadrada tiene la forma de
cuadrado. Los elementos o inclusiones del CF de este tipo deben ser similares entre sf;
es decir, todos pueden tener forma circular, cuadrada, hexagonal o arbitraria. La celda
unitaria de la red hexagonal tiene la forma de hexdgono regular y las inclusiones, como
para la red cuadrada, deben ser similares. Ejemplos de tales tipos de CF’s se muestran
en la Fig. 6.

La geometria de los CF3D’s se puede variar en maneras muy diferentes para que
puedan tener un gran nimero de tipos de red. Debido a que los CF3D’s son los més
similares a los cristales de estado sélido, muchos tipos de celdas de tales CF’s tienen
una conformacién similar y nombres similares. Ademads, dependiendo del método de la
produccién de CF’s, puede poseer una conformacién que no pueda obtenerse en cristales

de estado sélido. Algunos ejemplos de redes cristalinas de CF3D’s se muestran en la
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Figura 6. Ejemplos de tipos de redes de CF2D's. (a) CF2D con red cuadrada e inclusiones
de forma circular, (b) CF2D con red hexagonal y elementos de forma redonda. Tomado de
la Ref. Sukhoivanov and Guryev (2009).

Fig. 7. Entre ellas, la FCC y las redes de diamante tienen los anédlogos de estado sélido,
mientras que las redes llamadas woodpile y de espiral (o GLAD*) son tinicas y sélo se
pueden obtener en CF’s.

Por lo tanto, los CF’s tienen una serie de posibles tipos de red que determinan un
amplio rango de sus propiedades fundamentales tales como la estructura de bandas y

el espectro de transmitancia y reflectancia (Kittel, 2004; McKelvey, 1993).

Figura 7. Ejemplos de tipos de redes de CF3D's. (a) FCC, (b) woodpile, (c) red espiral o
GLAD, (d) cuasi red de diamante. Tomado de la Ref. Sukhoivanov and Guryev (2009).

*Por sus siglas en inglés, GLancing Angle Deposition.
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11.3. Meétodos numéricos aplicables a los CF’s

Numerosos investigadores han dedicado sus esfuerzos a la disciplina de la simulacién
numérica en el campo de la foténica (Yee, 1966; Mendoza-Sudrez et al., 2006; Archuleta-
Garcia et al., 2007). La prediccién de pardmetros tan importantes como la estructura de
bandas, la transmitancia y reflectancia en el campo de los elementos 6pticos difractivos
es un reto al mismo tiempo que simplifica y facilita la optimizacién en la etapa de diseno
y fabricacién. La simulacién numeérica contribuye con una considerable reduccién de
costos en el &mbito de la ingenierfa y de la industria.

La base de la simulacién numérica es lo que se denomina un programa de célculo,
el cual no deja de ser una excelente herramienta para resolver sistemas de ecuaciones y
como tal, tiene potencial para abordar todo un amplio conjunto de problemas matemaéti-
cos. La era de la informacién, junto con el aumento de la capacidad computacional de
los ordenadores modernos ha permitido resolver problemas de un gran nimero de in-
cognitas en tiempos cada vez méds reducidos. En consecuencia, es necesario recurrir a
modelos matematicos que permitan reproducir el comportamiento fisico de un disposi-
tivo real.

Entre los métodos numéricos que permiten resolver las ecuaciones de Maxwell podemos

mencionar los siguientes:
e Método de las Diferencias Finitas en el Dominio del Tiempo (FDTD?) (Yee, 1966).

El método FDTD se utiliza para resolver problemas electromagnéticos transitorios
utilizando diferencias finitas. El método fue desarrollado por Yee (1966) para resolver
las Ecuaciones de Maxwell. Estas ecuaciones en derivadas parciales se reemplazan por

un sistema de ecuaciones en diferencias finitas. Eligiendo convenientemente los puntos

5Por sus siglas en inglés, Finite Difference Time Domain.
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en que se evalian las componentes de los campos en estas ecuaciones, la solucién al
sistema de ecuaciones satisface las condiciones a la frontera que involucran superficies
conductoras ideales. Este método es un caso particular del método de Diferencias
Finitas, que es un método estdndar para la resolucién de Ecuaciones en Derivadas

Parciales (EDP).

e Método de Expansién de Ondas Planas (PWE) (Archuleta-Garcia et al., 2007).

El método PWE es una técnica computacional usada en CF’s para resolver las
Ecuaciones de Maxwell por medio de la formulacién de un problema de valores propios.
En este método se expanden en serie de Fourier las funciones periédicas que definen
a la funcién dieléctrica y al campo electromagnético. Estas expansiones se introducen
en la ecuacién de onda para obtener una ecuacién de valores propios. A partir de la

solucién de la ecuacién de valores propios se pueden obtener las estructura de bandas.

e Método de la Ecuacién Integral (IEM) (Mendoza-Sudrez et al., 2006).

Este método integral parte del segundo teorema integral de Green permitiendo
obtener un par de ecuaciones integrales acopladas que involucran, como incégnitas
el modo del campo y su derivada normal evaluados en las fronteras o superficies in-
volucradas. La discretizacién de un sistema infinito resulta en una ecuacién matricial
homogénea cuya solucién determina las funciones fuente, con las que se puede calcu-
lar las estructuras de bandas. Por otro lado para un sistema finito llegamos a una
ecuacién matricial inhomogénea, con la cual determinamos las funciones fuente con las
que calculamos la respuesta 6ptica del sistema (Mendoza-Sudrez et al., 2006).

Este método de la Ecuacién Integral tiene una gran ventaja en comparaciéon de los

demds métodos; la cual es sélo tener en cuenta un nimero finito de puntos de muestreo
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a lo largo de los contornos de la celda unitaria, permitiendo una menor cantidad de
recursos computacionales.

Los dos tltimos métodos se abordaran de manera general en el capitulo IV.

I1.4. Estructura de bandas

La estructura de bandas es una representacién grafica de las frecuencias de los modos
permitidos como funcién del vector de onda de Bloch de un CF. A esta dependencia
de la frecuencia con el vector de Bloch se le llama también relacién de dispersién. En
la estructura de bandas se encuentra la informacién para identificar si el cristal poseé
una banda foténica; es decir el rango de frecuencias de los modos que no se pueden
propagar en el cristal.

La polarizacién de la luz tiene una contribucién importante en la presencia de bandas
prohibidas foténicas en el CF2D. Al considerar un haz de luz que se propaga en un
medio que es periédico en dos dimensiones, éste observara contrastes en el indice de
refraccién de acuerdo a la polarizacién con la que se propague dentro del medio. Debido
a este fenémeno, es conveniente separar la polarizacién en Transversal Eléctrica TE (las
componentes del campo E,, H, y H, son diferentes de cero) y Transversal Magnética
TM (las componentes del campo H,, E, y E, son diferentes de cero) para tener un
mejor entendimiento del mecanismo de funcionamiento de los cristales foténicos.

El modo transversal de un frente de onda electromagnética es el perfil del campo
electromagnético en un plano perpendicular (transversal) a la direccién de propagacién
del haz. En la Fig. 8, se ilustra el modo transversal eléctrico y el modo transversal
magnético.

La estructura de bandas para los modos TE y TM pueden ser completamente diferen-

tes. Es posible que se encuentren bandas prohibidas para una polarizacién pero no
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Figura 8. Polarizacién TE (transversal eléctrico) y polarizacién TM (transversal magnético).

para la otra polarizacién. Tomando esta consideracién, se obtiene una estructura de
bandas foténicas con el método PWE para cada polarizaciéon como lo muestra la Fig.
9 (Ref. Joannopoulos et al. (2008)). En esta figura, las letras griegas I' — X — M — T’
representan los puntos de alta simetrfa que describen las direcciones de propagacién
en la red reciproca, delimitando la primera zona de Brillouin. La zona de Brillouin es

definida por una celda primitiva de la red reciproca en el dominio de las frecuencias.

Figura 9. Estructura de bandas foténicas de un CF con red cuadrada de columnas dieléctricas
con radio 0.2a. Las bandas azules representan los modos TM mientras que las bandas rojas
representan los modos TE. Tomado de la Ref. Joannopoulos et al. (2008).
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En este CF (Fig. 9), la luz se propaga en el plano z-y de un arreglo cuadrado de
columnas dieléctricas. El cristal estd compuesto por barras de alimina (¢ = 8.9) en el
aire, con un radio r = 0.2a, siendo ”"a” el parametro de red. Podemos ver que hay
un gap TM formado después de la primera banda del modo TM. Asi que en resumen,
podemos concluir que si lanzamos una onda electromagnética en el cristal anterior con
la frecuencia situada en la region del gap de la banda de TM, la propagacién tendrs
lugar sélo en el modo TE y no en el modo TM.

En la Fig. 9 podemos observar también, que la frecuencia estd expresada en términos
de la frecuencia reducida como w, = wa/2mwc. El eje horizontal muestra el valor del
vector de onda reducido k, en el espacio reciproco. A medida que nos movemos de
izquierda a derecha, k, se mueve a lo largo del borde de la zona irreducible de Brillouin,
de I' a X a M, como se muestra en la Fig. 9. Se pueden ver varias bandas de los modos
TM y TE en la estructura de bandas. Esto nos permite analizar individualmente banda
por banda para obtener los valores de las frecuencias para la propagaciéon de ondas que

dependen de la fraccién de llenado de los diferentes materiales.

I1.5. Meétodos de fabricacion de CF2D’s

Debido a las numerosas complicaciones que implica la construccién de un cristal foténico
en 3D (CF3D), se ha vuelto a mirar hacia estructuras de 2D que puedan resolver
algunos inconvenientes, como si fueran estructuras 3D. Dado que se construyen como
dispositivos planares, entonces, tienen la capacidad de evitar la propagacién de luz a
través de ellos, en cualquier direccién, siempre que ésta esté contenida dentro de las
dos dimensiones del cristal. Sin embargo, también pueden, en algunos casos, inhibir
la propagacién de luz que se diriga al material con un cierto dngulo de incidencia en

la tercera dimension, con lo cual se pueden lograr las tan deseadas bandas completas
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sin recurrir a procesos sumamente complejos de fabricacién. Ademads, las estructuras
de un CF2D pueden incorporarse dentro de otros dispositivos bésicos de forma mucho
maés efectiva que las estructuras en 3D.

En un principio, al pensar en construir un CF, se debe tener en cuenta las di-
mensiones involucradas en el proceso. Por ejemplo, el espaciamiento entre las celdas
unitarias que definen la periodicidad de las caracteristicas fisicas del material. Esto
define en que rango de frecuencias se encontrard la banda prohibida.

Como primera aproximacién al problema se puede calcular la distancia entre las
estructuras bdsicas como

d= 27 (2)

donde A es la longitud de onda correspondiente a la banda prohibida deseada y ¢ es el
coeficiente dieléctrico del material.

Es importante destacar que el cdlculo anterior corresponde al caso en el que la
periodicidad de la estructura se debe a la presencia de espaciamientos periddicos de
aire a lo largo del material, con lo cual la distancia d representa la separacién entre los
espaciamientos de aire que deberdn ser introducidos para lograr la banda de energia
prohibida deseada.

Los cristales foténicos que trabajan en las regiones de microondas e infrarrojo le-
jano son relativamente féciles de fabricar. Aquellas que trabajan en la regién visible,
especialmente los 3D son dificiles de fabricar debido a sus constantes de red pequenas
(Sakoda, 2001).

Si quisiéramos ubicar la banda de energfa prohibida en el espectro del infrarrojo,
entonces, tomando como referencia un indice de refraccién de 3.6, vemos que los es-
paciamientos deberfan estar a una distancia maxima de aproximadamente 100 pm, lo

cual hace que la posibilidad de realizarlo de forma mecdnica se vuelve imposible. En
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el caso de que la banda prohibida se quiera situar cada vez méds cerca de la luz visible
(longitudes de onda menores), el proceso de fabricacién del material deberd realizarse
de forma quimica, colocando practicamente dtomo por dtomo en la estructura.

Para longitudes de onda intermedias, por ejemplo, en el orden del infrarrojo cercano,
la fabricacién de los materiales puede realizarse utilizando métodos de microfabricacion,
como los utilizados en la fabricacién de dispositivos semiconductores con los costos de
produccién e inversion correspondientes. Actualmente, esta es un area de investigaciéon
muy importante dentro del &mbito de los CF’s, ya que el abaratamiento de los costos
de produccion es de vital importancia para el desarrollo futuro de dispositivos con una
transmisién de informacién totalmente 6ptica.

La formacién de bandas prohibidas foténicas completas en CF’s depende fundamen-

talmente de 3 factores:

e El grado de contraste entre los indices de refraccion.
e El tipo de estructura de ordenamiento.

e FEl factor de llenado del sistema.

La inclusién de defectos en las estructuras de los CF’s agregard caracteristicas 6p-
ticas nuevas al cristal. Estos defectos pueden ser planos, lineas o puntos. Los defectos
que se inducen en un CF para agregar una caracterfstica éptica especifica pueden ser:
cambio de material dieléctrico, cambio de forma del dieléctrico o tal vez la ausencia de
material. Al perturbar el CF con defectos se pueden inducir modos de propagacién den-
tro del gap foténico del cristal ddndole propiedades nuevas que pueden ser explotadas
para la fabricaciéon de dispositivos tecnolégicos novedosos.

Los métodos de fabricacién de CF’s son diversos. A continuacién se presenta una

resena de los métodos mds comunes empleados en la fabricacién de CF2D’s.
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I1.5.1. Litografia

La litografia es una técnica que se ha tomado de la industria micro-electrénica; sin
embargo, como en el caso de un CF las dimensiones de la red son muy pequenas
(periodicidad de 200-700 nm y con dimensiones del objeto que se repite periédicamente
~100 nm) no es posible utilizar la fotolitografia estdndar. La alternativa es utilizar
la litografia por haz de electrones o EBLS (ver Fig. 10). Con este método se crean

mdscaras para fabricar los CF’s mediante ataque quimico (Wilder et al., 1998).

Figura 10. Litografia por haz de electrones. Este método consiste en (a) recubrir la super-
ficie del material con una pelicula fotosensible y (b) exponer un haz enfocado de electrones
en un patrén previamente disefiado. El haz de electrones cambia la solubilidad de la capa
protectora, lo que permite la (c) eliminacién de las regiones expuestas de la pelicula fotosen-
sible por inmersién en un disolvente. Posteriormente se (d) afiade una capa de algtn otro
material sobre la pelicula tratada mediante algtin método como el sputtering. Por tltimo, se
(e) remueve la resina fotosensible que protegié el sustrato con otra solucién quimica llamada
eliminador. Finalmente nos queda el (f) cristal fotdnico con el patrén disefiado.

6Por sus siglas en inglés, Electron Beam Lithography.
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Utilizacion de mascaras

El enmascarado es s6lo un elemento que contribuye a la fabricaciéon de CF’s; sin em-
bargo, es un elemento importante que tiene impacto en la calidad del cristal que se
fabrica asf como en sus caracteristicas geométricas. Por esta razén es necesario elegir
correctamente el material que servird como méscara. El material de la médscara deberd
erosionarse a una razon considerablemente menor que el material donde se grabara la

estructura periédica durante el proceso de “grabado seco” (Dry Etching).

Dry Etching

El grabado con haz de iones asistido quimicamente o CAIBE (Chemically Assisted Ion
Beam Electron) es una técnica de “dry etching” utilizada en la fabricaciéon de CF’s.
En CAIBE, un haz de iones colimado de alta energfa incide sobre la muestra durante
un periodo de tiempo muy corto para efectuar un grabado por reaccién de iones o RIE
(Reactive Ion Etching). La quimica para el grabado estdandar de los semiconductores
GaAs/AlGaAs es a base de cloro, usando SiCly o Cly. Estos materiales asisten al haz
de iones para acelerar el proceso de grabado. Este método requiere de una maéscara
para proteger diversas regiones en el material para obtener un patrén periédico en la
muestra. Este define un CF en particular. La Fig. 11 muestra un par de ejemplos de

CF’s construidos mediante “dry etching” (Krauss and Rue, 1999).

I1.5.2. Electroquimica

La electroquimica es un método también conocido como “grabado anddico y creci-
miento”. Se han logrado relaciones de aspecto impresionantes con esta técnica en
aldmina y en silicio. Con este método se han obtenido relaciones de aspecto mayores

de 50:1 comparandose favorablemente con relaciones menores a 10:1 que son tipicos de
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Figura 11. Dos ejemplos de redes foténicas en 2D fabricadas con litografia de haz de elec-
trones y grabadas en una guia de onda GaAs/AlGaAs utilizando RIE y mascaras dieléctricas.
Tomado de la Ref. Krauss and Rue (1999).
“dry etching”.

El alto grado de regularidad alcanzable con el proceso electroquimico sobrepasa las
estructuras generadas por medios litogréficos, como lo ilustra la Fig. 12. El tnico re-
querimiento para iniciar el proceso es algo de discontinuidad en la superficie. Una vez

que el proceso da inicio, el tamano del poro es determinado por la corriente electro-

quimica y no por el tamano de la irregularidad en la superficie que inicia el proceso.

Figura 12. Micrografia de un CF2D fabricado por grabado anddico ( “silicio macro-poroso” ).
La estructura describe una red hexagonal o “grafito”. Tomado de la Ref. Krauss and Rue
(1999).
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I11.5.3. Oxidaciéon vertical selectiva

Para fabricar un CF es necesario cambiar de forma periédica espacialmente las propiedades
Opticas del material base, es por eso que se perfora un patréon de orificios mediante diver-
sas técnicas. De esta forma, se crea un alto contraste de indice de refraccién, tal como se
ilustra en la Fig. 13. Sin embargo, la distribucién de orificios presentes en la superficie
de la muestra dificulta el depdsito de espejos o contactos una vez grabada la estructura.
La oxidacién vertical selectiva mantiene la integridad fisica del material, produciendo
una microestructura completamente sélida debido a que esta produce “columnas de
6xido” que brindan un contraste de indice de refraccién, evitando la necesidad de per-
forar el material. El problema de esta técnica es que las relaciones de aspecto que
pueden alcanzarse son muy pequenios (1:1); ademéds de tener muy altas probabilidades

de generar micro-fracturas o problemas estructurales tales como delaminacion.

Figura 13. Esquema de seccién transversal de una columna de 6xido producida por el
método de oxidacién selectiva en la fabricacion de CF's. Tomado de la Ref. Krauss and
Rue (1999).

I1.5.4. Haz enfocado de iones (FIB)

La técnica del Haz Enfocado de Iones usa un haz de iones focalizados que incide sobre
la muestra donde la interaccién de iones a alta energia con la materia sélida causa la

remociéon de atomos de la superficie del material por lo que de esta forma se puede
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maquinar un patrén de orificios en el material. Es un método muy 1til para la fabri-
caciéon de prototipos rdapidos y modificaciéon de CF’s. Este equipo permite hacer un
micro-maquinado sin la necesidad de utilizar méscaras o irregularidades en el material,
como lo requieren algunos otros métodos. Para fabricar CF’s mediante FIB, sélo es
necesario indicar al equipo el patréon donde debe erosionar el material y establecer los
pardmetros de erosién. Con este equipo es posible hacer varias iteraciones en un mismo
material de forma rédpida. En la Fig. 14 se muestra un patrén periédico fabricado
mediante FIB y su seccién transversal (Cabrini et al., 2005). El inconveniente principal
en este método es la redeposicién del material erosionado, que provoca que las paredes

de los oricios no sean paralelas y tiendan a tener forma coénica.

Figura 14. Micrografia de un patrén periddico fabricado mediante FIB. El corte transversal
muestra una profundidad de 600 nm de profundidad de los orificios. Tomado de la Ref.
Cabrini et al. (2005).

Se ha estudiado con mayor énfasis la factibilidad de emplear el equipo de haz de iones
enfocados para la fabricaciéon de CF’s. Debido a que éste ha mostrado ser un método
prometedor al reducir el tiempo de grabacién de las estructuras periddicas en el CF' y es
muy flexible para ajustar pardmetros nuevos si es necesario (es decir, agregar defectos
a alguna estructura) (Nellen et al., 2007). Empleando esta metodologia se obtiene

alta calidad en el acabado del CF esculpido, lograndose igualar las dimensiones que
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otras técnicas han alcanzado (didmetros de orificio de ~100 nm) y se obtiene una gran
fidelidad en la fabricacién del cristal respecto al diseno (Xu et al., 2007).

Los autores que han utilizado el FIB para fabricaciéon de CF’s concuerdan en que es
una herramienta versitil y se vislumbra un buen futuro en su uso. Principalmente en
el mercado de las telecomunicaciones (Nellen et al., 2007), debido a que los CF’s que se
han logrado fabricar presentan longitudes de onda de trabajo alrededor de los 1550 nm
(IR cercano). Esta frecuencia es ampliamente utilizada en el campo tecnol6gico men-
cionado. Sin embargo, todos los autores convergen en los cuidados que deben tenerse al
utilizar el FIB para este propésito, debido a que esta técnica tiene como inconveniente
la redeposicién del material erosionado sobre la estructura esculpida. Como solucién a
este problema, algunos de ellos sugieren el uso de flujo de gas para evitar esta redeposi-
cién (Nellen et al., 2007). Inclusive existen reportes donde se comenta que esto ya ha
sido implementado obteniéndose mejoras en la fabricacién de estos cristales (Cabrini
et al., 2005).

Las micrograffas que muestra la Fig. 15, son algunas estructuras foténicas planas que
se han fabricado empleando la técnica de micro-maquinado con FIB. En ellas podemos
observar la dimensién de los orificios perforados que es del orden de 600 a 250 nm de
didmetro.

En la parte de la metodologia experimental se explicard mds a detalle este método

que fue utilizado para el maquinado de nuestras estructuras periédicas.

I1.6. Aplicaciones

Asi como el desarrollo de materiales semiconductores condujo a la actual revolucion elec-
trénica, los CF’s pueden ser el puente que conduzca a los circuitos integrados foténicos

con gran escala de integracién. Por ejemplo, tradicionalmente, para interconectar dos
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Figura 15. (a) Micrografia SEM de un CF grabado mediante FIB. (b) Mediciones del
diametro de la inclusién: ~480 nm y constante de red: ~600 nm. (c) Micrografia SEM
de las cavidades grabadas presentando algunos defectos incorporados dentro de una linea
de defecto y (d) mediciones del didmetro de la inclusién: ~450 nm y didmetro del defecto:
~250 nm. Tomado de la Ref. Goyal et al. (2016).

dispositivos de 6ptica integrada se hacfa uso de gufas de onda dieléctricas tales como
las fibras 6pticas. Con el desarrollo de la tecnologia foténica ahora es posible fabricar
gufas de onda con CF’s. De esta forma, las necesidades actuales de minimizar el tamano
de estos dispositivos y hacer interconexiones menos voluminosas han abierto un nuevo
campo de aplicacién para los CF’s debido a su selectividad de frecuencias y capacidad
de confinar la luz. Estas propiedades de los CF’s han sido muy novedosas y han permi-
tido disenar microestructuras que funcionen no sélo como gufas de onda sino también
como cavidades resonantes, filtros de frecuencia, acopladores, etc.

Entre las aplicaciones méas importantes de los CF’s destaca la inhibicién de la emisién
espontédnea, propuesta inicialmente por Purcell et al. (1946) para cavidades resonantes
y aplicada por Yablonovitch (1987) a los CF’s. Si la frecuencia en la que se produce la
emision esponténea cae dentro de la banda foténica prohibida, el fotén no podra decaer

energéticamente debido a la ausencia de estados foténicos accesibles con los cuales
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pueda acoplarse. De este modo, el fotén ni siquiera se creard y la emisién espontédnea
serd completamente inhibida. Una de las consecuencias inmediatas que esto conlleva
es la posibilidad de fabricar ldseres de alta eficiencia y bajo umbral debido a que las
pérdidas ocasionadas por el término de emisién espontdnea se reducen a cero. Para ello
serfa necesario construir un sistema que integrara un CF y un material luminiscente

convenientemente acoplados, como se muestra esquematizado en la Fig. 16.

Figura 16. Con un sistema 6pticamente activo como un semiconductor (derecha) acoplado
convenientemente a un CF se puede inhibir la emisién espontanea. Los electrones promo-
cionados se relajan emitiendo foténes hasta el fondo de la banda de conduccién, pero al
encontrarse esa energia dentro de la banda foténica prohibida, la emisién espontdnea no
ocurrird, a menos que produzcamos un defecto en la estructura foténica que abra estados
dentro del gap, permitiendo la propagacién a través de ellos.

Otro gran reto, ha sido la utilizacién en el guiado de luz. Si se introduce un de-
fecto lineal en un CF, la radiacién electromagnética con energia contenida en el gap se
propagara por el defecto a modo de gufa. Ya que dicha propagacién no tiene lugar por
reflexién total interna, como ocurre en los sistemas de gufas de onda convencionales,
las pérdidas energéticas serdn reducidas considerablemente (idealmente nulas) siendo
posible la obtencién de grandes cambios en la direccién del haz o esquinas pronuncia-
das. En este mismo principio, se basan las fibras foténicas, que actualmente ya estan
comercializadas.

En cuanto a la ingenierfa de circuitos optoelectrénicos, los CF’s tienen todas las
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cualidades requeridas para confeccionar chips completamente épticos dada su capaci-
dad para dirigir y moldear el flujo electromagnético. De este modo, ademds de guias de
onda disenadas a base de defectos, a modo de cables 6pticos, la nueva foténica requiere
todos los dispositivos que hagan posible imitar a la microelectrénica actual. Asi, han ido
apareciendo diversas estructuras con propiedades andlogas a éstas: gufas, moduladores,
multiplexores, divisores de haz y el novedoso efecto de superprisma. Este interesante
efecto no necesita de un gap completo y se fundamenta en la propagacién anémala de
la luz en el interior de un cristal foténico. La refraccién de luz en estos sistemas es
quinientas veces mayor que en los prismas convencionales y para diferencias en la longi-
tud de onda incidente de tan solo un 1% se consiguen dispersiones de més de 50 grados.
Con estas estructuras se pueden fabricar también superlentes y supercolimadores.
Entre todos estos dispositivos, por supuesto, falta el mds importante para la com-
putacién éptica: el transistor. Un transistor éptico basado en CF’s ha sido propuesto
de forma tedrica por John (1987). Su incorporacién al abanico de dispositivos que ya
se estan disenando basados en estos sistemas permitird, sin duda, en un futuro una

tecnologia que abrird las puertas a la era de la foténica.
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Capitulo I1I

METODOLOGIA EXPERIMENTAL

A continuacion se expondran las técnicas experimentales utilizadas en la caracterizaciéon
estructural y 6ptica de dos estructuras foténicas de red cuadrada construidas sobre un
sustrato de silicio. Asi como la caracterizacion de la emision de las fuentes de luz ldser
utilizadas en las mediciones de la reflectancia especular de los cristales foténicos de red
cuadrada. Finalmente se describe el método y pardmetros de fabricacién que se empleé
en la construccion de un par de estructuras foténicas indicando los materiales utilizados

para su fabricacién.

III.1. Caracterizacion del haz de luz de incidencia

Antes de realizar las mediciones para diferentes frecuencias, se realizé la caracterizacién
de los haces de luz para llevar a cabo de forma éptima el experimento. A continuacién

se muestran las pruebas realizadas para dichos haces de luz.
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IT11.1.1. Potencia emitida en los laseres

Se observé el comportamiento temporal de la emisién de luz de los laseres, midiendo
cada 5 min la potencia de cada ldser en operacién durante un periodo de 3 horas.
Ademis se verific6 con una segunda medicién la reproducibilidad de los datos para
determinar las condiciones y el régimen de mayor estabilidad para minimizar los mar-
genes de error debido a las variaciones en la potencia de dichos laseres y asf garantizar
mediciones confiables y de buena calidad para la experimentacién. Para este efecto, se
utilizaron un Analizador de Espectro Advantest modelo Q8383 capaz de detectar senales
6pticas desde 632 nm hasta 1.75 pm, una fuente de poder con controlador LD&TEC
marca QPhotonics, un médulo de instalacién ldser con adaptador Modelo QM14BTF y
ldseres de diodo marca QPhotonics de longitudes de onda de 632, 785, 852 y 1308 nm.

El comportamiento de la emisién de las fuentes de luz laser se muestra en la Fig. 17.
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Figura 17. Comportamiento temporal de la emisién de luz de los ldseres utilizados en este
trabajo.
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II1.1.2. Distribuciéon espacial de intensidades y didametro del

haz de luz

Se caracterizé el haz de luz del ldser de He-Ne, el de emisién en 785 y el de 852 nm
mediante un analizador de perfil de haces de luz ldser marca COHERENT mediante
el software BeamMaster PC para observar la distribuciéon espacial de intensidades y
el didmetro final del haz después del arreglo de componentes 6pticos. Esto a efecto
de asegurar la obtencion de un didmetro menor a las dimensiones de las estructuras
foténicas, de forma que el “spot”, o cintura del haz de luz més pequeno quede inscrito
dentro de dicha estructura. Es decir, se busca que el haz de luz no toque los bordes
o alguna porcién del sustrato de silicio para obtener asi una medicién de reflectancia

especular precisa del CF.

Figura 18. a) Fotografias del equipo BeamMaster y el software utilizados. Distribucién
espacial de intensidades para los haces de luz b) laser de Helio — Ne6n (632 nm) y del laser
de emisién de c) 785y en d) 852 nm.

Como se puede observar en la Fig. 18, el didmetro obtenido para la longitud de

onda de 632 nm fue de ~12 pm, para la longitud de onda de 785 nm de ~3 ym y para



34

la longitud de onda de 852 nm de ~15 pm.

El perfil del haz de luz de 1308 nm de longitud de onda no pudo ser observado
debido a que el equipo BeamMaster utilizado para ello, sélo puede detectar longitudes
de onda menores a 1000 nm. Sin embargo, es muy factible que el didmetro efectivo
correspondiente a esta longitud de onda es de menores dimensiones que el drea del CF.
Esto, basado en los resultados obtenidos al caracterizar los CF’s bajo la incidencia de

este haz con esta longitud de onda.

II1.2. Caracterizacién morfolégica de los CF’s

Se caracterizaron las muestras de los dos CF2D con periodicidad cuadrada bajo estudio,
utilizadas en las mediciones de reflectancia especular éptica haciendo uso de la técnica de
microscopia electrénica de barrido de alta resolucién (SEM!). Para la técnica se utilizé
un microscopio electrénico de barrido marca JEOL modelo JSM-7401F del Laboratorio

Nacional de Nanotecnologia en el CIMAV (ver Fig. 19).

Figura 19. Fotografia del microscopio electrénico de barrido marca JEOL modelo JSM-
7401F.

Se observaron las dos estructuras foténicas con el fin de conocer sus pardmetros
estructurales caracteristicos como: el didmetro de las cavidades, el pardmetro de red y el

tamano de la muestra, entre otros. Una de estas estructuras, la de control, estd descrita

!Por sus siglas en inglés, Scanning Electron Microscopy.
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por una red cuadrada regular con constante de red @ = 1 um y orificios circulares de
~600 nm de didmetro, cubriendo un drea de ~80x80 um?. Este CF no presenta micro-
cavidades Opticas y funge como referencia en cuanto a propiedades épticas respecto al
otro CF.

La otra estructura, definida en un arreglo similar de orificios de aire, incluye esta vez
un patrén de 9 micro-cavidades cuasi-circulares embebidas en la red cuadrada circular
con orificios de aire. El didmetro de estas cavidades fue de un orden de magnitud
mayor que el didmetro de los orificios de la estructura de control, es decir de ~10 pm,

describiendo este arreglo a su vez otra red cuadrada (véase Fig. 20).

Figura 20. a) Micrografia de la estructura foténica de 9 cavidades con red cuadrada. b)
Micrografia de una de las cavidades embebidas en la red cuadrada. c) Micrografia de la
estructura fotdnica de control de red cuadrada. d) Micrografia aumentada de la muestra de
control.

II1.3. Caracterizacién 6ptica de los CF’s

La caracterizacién 6ptica de las estructuras foténicas fabricadas tuvo lugar en las insta-

laciones del laboratorio de propiedades 6pticas del CIMAV. Para esto, se usaron cuatro
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laseres, un laser de Helio-Neén marca Melles Griot con una longitud de onda de 632.8
nm y una potencia maxima de salida de 15 mW, un médulo ldser multicanal marca
Thorlabs modelo MCLS1 con longitudes de onda de 785 y 852 nm y un ldser de diodo
de 1308 nm marca QPhotonics modelo QDFBLD-1300-10. El haz de luz de cada uno de
los ldseres fue linealmente polarizado a 0° y 90° para hacerlo incidir sobre las muestras

bajo estudio.

ITI1.3.1. Arreglos y dispositivos experimentales

El arreglo para hacer incidir el haz de luz proveniente del ldser de He-Ne en las muestras
consistié de un filtro espacial (compuesto por un objetivo 20X y un pinhole de 25 pm),
una lente convergente biconvexa con distancia focal de 20 mm para luz visible, una
lente divergente bicéncava con distancia focal de -6.0 mm para longitudes de onda de
650 — 1050 nm marca Thorlabs, una lente convergente biconvexa con distancia focal
de 20 mm para luz infrarroja, un retardador de \/4 para 632 nm marca Thorlabs, un
polarizador lineal para luz visible y una lente convergente biconvexa con distancia focal

de 20 mm para luz infrarroja, tal como se muestra en la Fig. 21.

Figura 21. Fotografia del arreglo experimental utilizado para medir la reflectancia especular
del haz de luz emitido por el ldser de He-Ne.

Para el caso del médulo ldser multicanal se utilizé una fibra 6ptica monomodo con

conexiones FC/UPC — FC/UPC marca Optronics para longitud de onda de 1310 nm
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conectada en un extremo al médulo laser y el otro extremo a un paquete colimador
marca Thorlabs modelo F240FC-C con distancia focal de 8.13 mm, para una longitud
de onda de 1310 nm colocado en un soporte tipo telescopio (véase Fig. 22) donde
se coloc6é un polarizador lineal para infrarrojo cercano y una lente convergente con
distancia focal de 20 mm para luz infrarroja.

Para el laser de diodo se conecté al paquete colimador colocado en el telescopio con

el polarizador y la lente convergente al igual que en el caso anterior.

Figura 22. Fotografia del telescopio conformado por un paquete colimador, un polarizador
lineal y una lente convergente.

La deteccién de la senal reflejada por las estructuras foténicas se realizé con un
sensor de fotodiodos marca Newport modelo 918D-UV-OD3R. con rango espectral de

200 a 1100 nm (véase Fig. 23).

Figura 23. Fotografia del detector de fotodiodos montado en el arreglo experimental tipo
elipsémetro.
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Las muestras se montaron en un arreglo experimental tipo elipsémetro compuesto
por platinas giratorias y de desplazamiento con ajuste micrométrico, una montura ro-
tatoria, un goniémetro y un elevador, todos ellos de marca Newport, con el fin de cubrir
todos los grados de libertad de movimiento de la muestra (véase Fig. 24). Este disposi-
tivo nos permitird incidir el haz luminoso a dngulos entre 21 y 61° sobre las estructuras

fotdnicas.

Figura 24. Fotografia del arreglo experimental tipo elipsémetro utilizado en el presente
trabajo de investigacion.

I11.3.2. Comprobaciéon del método experimental de medicién

En primer lugar se realizé la medicién de la reflectancia especular en una muestra de
silicio (Si) sin estructura cristalina y se comparé con las curvas tedricas de la reflectancia
para este material con la finalidad de verificar que las mediciones fueran correctas.
Como se puede observar en la Fig. 25, los datos de las mediciones experimentales se
ajustan con los obtenidos analiticamente.

Las curvas tedricas para el Si se calcularon por medio de las ecuaciones de Fresnel

para un indice de refraccion n = 3.681 y representan un punto de referencia para
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Figura 25. Reflectancia especular como funcién del dngulo de incidencia sobre un sustrato
de silicio con indice de refraccion n = 3.681 y para una longitud de onda A = 632 nm. Las
lineas sélidas corresponden al caso analitico y las lineas punteadas al caso experimental para
polarizacion TE (linea con cuadros) y TM (linea con circulos).

cuantificar las variaciones de estos niveles en las mediciones experimentales en cada

una de las estructuras foténicas bajo estudio.

I11.3.3. Localizacion de estructuras en el substrato de silicio

Durante el desarrollo de las mediciones experimentales de las propiedades reflectivas
de las estructuras foténicas consideradas, se presentaron algunas dificultades para lo-
calizarlas fisicamente con el haz de luz, debido a sus dimensiones microscépicas. Con la
finalidad de resolver esta dificultad se colocé una tira de cinta adhesiva masking (como
referencia) que ayudé a delimitar el drea de localizacién de la muestra. Esto permitié
también tener un contraste en las mediciones para facilitar la ubicacién de los CF’s con
mayor precision.

Posteriormente, se hicieron mediciones para garantizar que el punto de luz de prueba
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Figura 26. Fotografias tomadas de un microscopio 6ptico de la estructura foténica delimi-
tada por tiras de cinta adhesiva.

utilizado en estos experimentos cubriera en su totalidad el CF. Se efectué un barrido
espacial del haz de luz laser a lo largo de la coordenada espacial (eje x) de los CF’s
para identificar el cambio de reflectancia especular en las fronteras y dentro del area
que define las estructuras foténicas. La Fig. 27 muestra el resultado de la medicién
de la reflectancia especular como funcién de la coordenada espacial a lo largo de una
direccién fija en el experimento realizado con la muestra de control de red cuadrada,
utilizando haces de luz coherente con longitudes de onda de 785 nm y de 1308 nm,

respectivamente.

I11.3.4. Mediciones de las estructuras fotdnicas

Es importante mencionar que las mediciones realizadas se hicieron de manera local-
mente; es decir, se colocé el detector en la posicién del dngulo de reflexién correspon-
diente. Esto fue debido a que en el laboratorio del CIMAV no se contaba con una esfera
integradora. Por esta razén, vamos a emplear el término de reflectancia especular (véase
la Fig. 28), a pesar de que existe la posibilidad de que el haz sea reflejado en diferentes
angulos con diferente intensidad.

Una vez determinados los pardmetros éptimos se realizé la caracterizacién 6p-

tica de las estructuras foténicas. Para esto se realizaron mediciones para obtener las
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Figura 27. Reflectancia especular a 45° como funcién de la coordenada espacial de la
muestra de control con red cuadrada.

propiedades reflectivas de los CF’s en funcién del dngulo de incidencia para diferentes
frecuencias. Para esto se utilizaron los laseres con longitudes de onda de 632, 785, 852
y 1308 nm. La medicién se llevé a cabo para ambas polarizaciones TE (Fig. 29(a)) y
TM (Fig. 29(b)), con la finalidad de poder determinar el efecto de cada polarizacién
en cada una de las estructuras foténicas con red cuadrada bajo estudio.

En las Fig. 29 se puede observar que la reflectancia especular cambia en relacién al
dngulo de incidencia, asi como para diferentes longitudes de onda. En particular, para
la longitud de onda de 852 nm presenta una mayor reflectancia en el intervalo de los
angulos de 20 a 60 grados para ambos modos de polarizacién.

Por otra parte, en la Fig. 30 se muestra las reflectancias especulares medidas en
funcién del angulo, para una estructura foténica de red cuadrada con 9 micro-cavidades
embebidas en la red para la polarizacion TE (Fig. 30(a)) y TM (Fig. 30(b)). Es
importante mencionar que las estructuras foténicas que se caracterizaron, ya habian sido

creadas. Sin embargo, en la siguiente seccién se describird la técnica de fabricacién que
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La reflexion especular

Reflexidn
Rayo
de luz

Reflexidn
difusa

Figura 28. La distribucién angular de la luz depende de la forma que tiene la superficie, sin
embargo, el rayo de luz que se refleja en un dngulo opuesto al incidente se llama reflectancia
especular (specular reflectance).

utilizamos para crear nuestras propias estructuras cristalinas en 2D. Por otro lado, los
resultados experimentales de la respuesta éptica como funcién del dngulo de incidencia
que se muestran, no se hizo una comparacién con los resultados numéricos ya que
para el modelado se plante6 como un problema diferente. Es decir, la geometria de la
estructura foténica se model6 como un CF2D, porque hasta el momento solamente la
técnica numérica IEM se puede plantear de forma escalar. Debido a esto, la iluminacién
sobre el CF2D se hizo de forma perpendicular a la direccién de las inclusiones creadas
experimentalmente. En cambio, como ya se menciond, experimentalmente se estudié
el problema como un CF3D que fue iluminado en la misma direccién de las inclusiones

creadas sobre el sustrato de silicio.

II1.4. Fabricacion de estructuras foténicas mediante

el FIB

En este trabajo de investigaciéon también se fabricaron y caracterizaron morfolégica-

mente dos CF’s sobre sustratos de silicio empleando la técnica de erosién por haz
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Figura 29. Reflectancia especular éptica de la muestra de control como funcién del angulo
de incidencia del haz de luz con diferentes longitudes de onda para el caso de la polarizacion

(a) TEy (b) TM.

enfocado de iones, utilizando un equipo marca JEOL modelo JEM9320-FIB del La-
boratorio Nacional de Nanotecnologia en el CIMAV (Fig. 31). Antes de describir el
procedimiento y pardmetros de fabricacién utilizados, se muestra una explicacién de la

técnica del FIB.

I11.4.1. Haz enfocado de iones o FIB

Un sistema de haz enfocado de iones o FIB es un instrumento cientifico parecido a un
Microscopio Electrénico de Barrido (SEM). Sin embargo, mientras que el SEM utiliza
haces de electrones focalizados para obtener una imagen de la muestra, el sistema FIB
usa un haz de iones focalizados. Las imdgenes que se producen mediante FIB son
“destructivas”.

Sus principales usos son (véase la Fig. 32):

e Edicién, modificacién y reparacion de dispositivos o circuitos integrados.
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Figura 30. Reflectancia especular éptica de la muestra de red cuadrada con 9 micro-
cavidades embebidas en la red como funcién del angulo de incidencia del haz de luz con
diferentes longitudes de onda para el caso de la polarizacién (a) TE y (b) TM.

e Deposicién y fabricacién de nano-estructuras.

e Reconstruccién 3D.

e Tomografia.

e Micro y nano maquinado.

e Micro y nano deposicion.

e Preparacién de muestras (SEM, TEM, SIMS, Auger, XPS, AFM...).

e Obtencion de imdgenes.

e Contraste por orientacion cristalina o fase (channeling) usando electrones o iones.

e Analisis de tamano de grano.

Entre los tipos de muestras que pueden ser procesadas con el FIB estan los semi-

conductores, metales, polimeros, cerdmicos, compositos, biolégicos, geolégicos, farma-
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Figura 31. FIB marca JEOL modelo JEM9320-FIB del Laboratorio Nacional de Nanotec-
nologia del CIMAV.

céuticos, monoliticos, fibras, polvos y acabados complicados.

Los componentes principales de un sistema FIB son (véase la Fig. 33):

Fuente de iones.

e Columna.

Detector.

Sistema de vacio.

Inyeccién de gas.

Platina.

e Nanomanipuladores.

Computadora de control.
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Figura 32. Principales usos de un FIB. (a) Reparacién de circuitos integrados, (b) fabri-
cacién de nano-estructuras, (c) reconstruccién 3D, (d) tomografia, (e) nano-maquinado y
deposicién y (f) preparacion de muestras.

Entre las fuentes de iones disponibles comercialmente estdn el galio, indio, galio
mono-isotépico, indio mono-isotépico, oro, aleacién oro/germanio, aleacién oro/silicio,
aleacion oro/silicio/berilio, aleacién oro/silicio/paladio/boro, aleacién paladio/arsénico
y algunas otras especies i6nicas por demanda del cliente.

El galio (Ga+) es la Fuente de Iones de Metal Liquido (LMIS) més popular en las

aplicaciones FIB debido a que:

e Es un metal liquido en condiciones de temperatura ambiente.

Tiempo de vida largo de la fuente (> 1500 hrs).

Compatible al alto vacio.

Iones pesados 6ptimos para erosién catédica (sputtering).

Baja temperatura de fusién (28.9 °C) minimiza su interdifusién y su reactividad

con la aguja de tungsteno.
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Figura 33. Esquema basico de un FIB.

e Baja volatilidad a temperatura de fusién permite la conservacién del galio y su

largo tiempo de vida como fuente de iones.

e Su baja energfa libre superficial promueve un comportamiento viscoso y que

“moje” la aguja de tungsteno.
e Baja presiéon de vapor que permite su uso en forma pura.
e Excelentes propiedades mecédnicas, eléctricas y de vacio.

e Caracteristicas de emisién que le permiten una alta intensidad angular y su propa-

gacion a baja energia.

En una fuente de iones de metal liquido de galio (véase la Fig. 34(a)), el metal
galio calentado en el depdsito se coloca en contacto con una aguja de tungsteno. El
galio moja la aguja de tungsteno y fluye hacia la punta donde las fuerzas opuestas de
la tensién superficial y el campo eléctrico forman al galio en una punta en forma de

cono llamado cono de Taylor (véase la Fig. 34(b)). El radio de la punta de este cono es
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extremadamente pequenio (~2 nm). El enorme campo eléctrico en esta pequefia punta
causa ionizacién y emisién de campo de los atomos de galio. Los iones son acelerados
generalmente, y se focalizan sobre la muestra por medio de unas lentes electrostéticas.

El haz de iones primarios de galio llega a la superficie de la muestra y remueve una
pequena cantidad de material, la cual deja la superficie, ya sea como iones secundarios o
atomos neutros. El haz primario también produce electrones secundarios. Como el haz
primario barre un patrén en la superficie de la muestra, la senal de los iones removidos

o de los electrones secundarios se colecta para formar una imagen.

Figura 34. (a) Fuente de iones de Galio y (b) cono de Taylor.

II1.4.2. Fabricacién de dos estructuras foténicas con periodi-

cidad cuadrada

Con el propdsito de aprender esta técnica de fabricacién de cristales foténicos se fa-
bricaron dos estructuras foténicas sobre sustratos de silicio con periodicidad cuadrada.
Una de las estructuras se maquiné con orificios cuadrados de 1 ym x 1 pym y una
constante de red a = 1.4 ym. La segunda estructura maquinada fue un cristal foténico
con orificios circulares de ~0.8 ym de didmetro y una constante de red a = 1 ym. Los
parametros de estas estructuras cristalinas se utilizaron para hacer un estudio numérico

para calcular sus estructuras de bandas y su respuesta 6ptica. El método numérico
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utilizado se describe en el capitulo IV y sus resultados correspondientes en el capitulo
V.

Antes de fabricar las estructuras se caracterizé el equipo JEOL JEM-9320-FIB del
Laboratorio Nacional de Nanotecnologia del CIMAV. Esto, con el afdn de garantizar
muestras de buena calidad para la experimentaciéon. La caracterizacién en el equipo
FIB consistié en determinar sus capacidades de fabricacion de estructuras pequenas de
orden nanomeétrico sobre sustratos de silicio. Es importante hacer notar que este equipo
es capaz de maquinar orificios en forma de “caja”, “lineas” y “spots” solamente. Dadas
estas condiciones, fue necesario completar diversas pruebas de maquinado (ver Fig. 35)
para determinar los pardmetros 6ptimos para la fabricaciéon de CF’s en un sustrato de

silicio monocristalino.

Figura 35. Micrografias de pruebas de maquinado de estructuras foténicas en el equipo FIB.

Después de encontrar los pardmetros éptimos de operacion del equipo FIB, asi como
realizar el ajuste del eucéntrico (también conocido como ajuste z) y calibrar el haz de
iones se dibujé el patrén a maquinar y se ajustaron los pardmetros para cada una de

las muestras fabricadas.

Fabricacién de un CF con orificios cuadrados

Se disené una estructura cuadrada en un sustrato de silicio como se muestra en la Fig.

36, donde se perforaron orificios cuadrados de 1 ym x 1 ym con una constante de red
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a = 1.4 pm formando una red cuadrada que cubre un drea aproximada de 13 ym x 8
pm. La profundidad de cada orificio fue de 1 pm. Para lograrlo, el micro-maquinado
se realizé con el haz “beam 6”. se aplicé una corriente de iones [, = 50 pA durante
~50 segundos por cada orificio, una dosis de carga eléctrica por drea de 2.5 nC/um? y

un voltaje de la columna de iones de 30 £V a una magnificacién de 2000X.

Figura 36. Micrografia de la estructura cuadrada (10 x 6) con orificios cuadrados de 1 um
x 1 um y parametro de red a = 1.4 um, construida con él método del FIB. El espesor de
placa es de ~1 mm.

El tiempo total de maquinado de este CF fue de ~50 min bajo las condiciones
descritas anteriormente. Para reducir el tiempo de maquinado serfa necesario incluir
un gas de arrastre (Xu et al., 2007; Cabrini et al., 2005; Nellen et al., 2007). Si sélo
se empleara una corriente de iones mayor, ésta sélo incrementaria la redeposicién de

material en los orificios perforados.

Fabricaciéon de un CF con orificios circulares

La segunda estructura maquinada fue un CF con orificios circulares de ~1 pum de

didmetro y una constante de red a = 1 um. Para lograr esto fue necesario emplear el
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haz “beam 4”, una corriente de iones de 1000 pA, una dosis de 200 nC/um?, 30 kV
en la columna de iones, un tiempo de exposicién del haz de 15 segundos por orificio
y a una magnificacién de 2000X. Esta estructura de 70 orificios circulares se fabricé

aproximadamente en 18 min. Los resultados se pueden observar en las micrografias de

la Fig. 37.

Figura 37. Micrografia de la estructura cuadrada (10 x 7) con orificios circulares de 0.8 um
de didmetro y pardmetro de red a = 1 um. El espesor de placa es de ~1 mm.

Con esto se comprobé que es posible fabricar CF’s en una primera aproximacion a
escala micrométrica con el equipo de haz enfocado de iones disponible en las instala-

ciones del Laboratorio Nacional de Nanotecnologia en el CIMAV.
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Capitulo IV

ESTUDIO NUMERICO

En este capitulo se presenta una breve introduccién a dos métodos numéricos comun-
mente utilizados para el estudio de los CF’s, los cuales nos permiten realizar el célculo
de la estructura de bandas de un CF infinito y adicionalmente con el Método Integral
calcular la respuesta 6ptica de un CF finito ya sea en 1D o en 2D.

En la actualidad, las computadoras y los métodos numéricos ofrecen una alterna-
tiva para los cdlculos complicados. Al usar la potencia de la computadora se obtienen
soluciones directamente, de esta manera se pueden aproximar los célculos sin tener que
recurrir a consideraciones de simplificacién o a técnicas muy lentas. Aunque las solu-
ciones analfticas atin son muy valiosas, tanto para resolver problemas como para brindar
una mayor comprension, los métodos numéricos representan opciones que aumentan,
en forma considerable, la capacidad para enfrentar y resolver los problemas.

Vale la pena mencionar que la reciente evolucién de computadoras personales de
bajo costo ha permitido el acceso, de mucha gente, a las poderosas capacidades de
computo. Los métodos numéricos son herramientas muy poderosas para la solucién
de problemas. Son capaces de manipular sistemas de ecuaciones grandes, manejar no

linealidades y resolver geometrias complicadas, comunes en la practica de la ingenieria
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y, a menudo, imposibles de resolver en forma analitica (Chapra and Canale, 2007).
Debido al elevado tiempo de cémputo requerido para obtener los cdlculos para el
caso finito fue necesaria la utilizaciéon de la programacion en paralelo bajo el protocolo
CUDA, lo cual nos permitié realizar el cdlculo casi 175 veces mas rapido.
A continuacién se presenta un breve desarrollo descriptivo de dos de los métodos

numéricos mas utilizados en el estudio de los CF’s.

IV.1. Meétodo de Expansion de Ondas Planas

En un principio, el desarrollo tedrico orientado a la obtencién de las estructuras de
bandas de un cristal foténico fue realizado por cientificos especializados en el célculo
de las estructuras de bandas electrénicas, quienes se centraron en la utilizacién del
método de ondas planas (Plihal et al., 1991). Este método brevemente se describe a

continuacién.

IV.1.1. Calculo de estructura de bandas para un CF1D

Comenzamos nuestro anédlisis planteando la ecuacién de onda en 1D

2 2

%E(z,w)+g(z) %E(Z,w) =0. (3)

Partiendo del suspuesto de que la constante dieléctrica del material es periddica;
es decir, que estd formada por infinitas bases o celdas unitarias dentro de las cuales
existen dos zonas claramente diferenciadas: una con constante dieléctrica €; de ancho
b y otra con constante dieléctrica €5 de ancho a. Para dicha base podemos representar
entonces, sus caracteristicas dieléctricas en funcién de la distancia sobre la coordenada

z mediante una funcién (Archuleta-Garcia et al., 2007).



o4

En la Fig. 38 se muestra la base o celda unitaria que esta conformada por los

materiales €1 y €2 cuyos espesores son b y a, respectivamente. La longitud de la celda

unitaria es d = a + b.

Figura 38. (a) Cristal foténico con periodicidad unidimensional; d corresponde al ancho de la
celda unitaria. (b) Celda unitaria conformada por dos materiales de constantes dieléctricas

€1 Y €.

La forma de la funcién dieléctrica puede expresarse matematicamente en el intervalo

—d/2 < z < d/2 como:

donde la funcién de Heaviside es
(5)

0 (5 Il) = {é\|,:||>§

Ya que toda funcién periédica puede expresarse en términos de una serie de Fourier,

NI vl

expresamos la funcién dieléctrica en la celda unitaria de la forma:

e(z) = Z £ (G,) e,
G-
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donde G es un vector de la red reciproca y toma valores G, = n27/d. Para conocer los

. . . . . Tl .
coeficientes de la serie de Fourier € (G ), multiplicamos por e~*“** e integramos ambos

lados de la ecuacién,
+3 -, + . L
/ e (Z) e—zG’deZ — / Z c (Gz) GZGZZG_ZGzde, (7)
d
3 G,
cuyo resultado es
+3 o
e(G,) = E/ e (2) e 92z, (8)
Para calcular estos coeficientes primero planteamos el caso en que G, = 0, susti-

tuyendo la Ec. (4) en la Ec. (8) para obtener

£ (0) = %Z/jg (51 +(es—21)0 (g - |z\)) dz. 9)

d
2
Separamos los intervalos en donde la funcién diélectrica permanece constante,
1[5 1 [+5 1 [+3
e(0) = —/ e1dz + —/ eodz + —/ e1dz, (10)
d _g d _% d +%

por lo que, el coeficiente de Fourier es
e(0) =¢e1+ (g2 — 1) f, (11)

donde la fraccién de llenado se define como f = a/d.
Ahora consideraremos el caso cuando G, # 0. Los coeficientes de Fourier se obtienen
sustituyendo la Ec. (4) en la Ec. (8) para obtener

a1 etilzy — @mi0s3
5(Gz):(52—51)3<@> ( 5 ), (12)

2

la cual se puede reducir a

£(G.) = (e — &) fsinc (%) . (13)
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Para resolver la ecuacién de ondas en términos de la serie de Fourier es mé&s conve-

niente expresar esta ecuaciéon como

1 82 2
e (zw)—i— “E, (z,w) = 0. (14)

Sustituyendo las expresiones en serie de Fourier del inverso de la funcién dieléctrica
y del campo eléctrico en la Ec. (14) y realizando las operaciones correspondientes
llegamos a (Archuleta-Garcia et al., 2007)

w2

> foor (ke + GV E(G) = SE(G.). (15)
G, ¢
La estrategia para resolver la ecuacién de eigenvalores es plantear una ecuacién matricial
desarrollando el lado izquierdo de la Ec. (15). Para lograr un sistema cuadrado es

necesario plantear esta ecuacién para los valores entre —N y N, incluyendo N = 0.

Procediendo de esta forma obtenemos

—

——
AX =)\X, (16)
donde el autovalor del sistema estd dado por el factor

A= (17)

2
El procedimiento para el caso de dos y tres dimensiones es andlogo al caso de una

dimension.

IV.2. Meétodo de la Ecuacion Integral

El IEM que es implementado para determinar las estructuras de bandas de los CF’s
en 1D o en 2D se basa en la solucién de la ecuacién integral (Mendoza-Suérez et al.,

2006). Esta parte del segundo teorema integral de Green permitiendo obtener un par de
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ecuaciones integrales acopladas que involucran, como incégnitas el modo del campo y su
derivada normal evaluados en las fronteras o superficies involucradas. La discretizacién
del sistema resulta en una ecuacién matricial homogénea cuya solucién determina las
funciones fuente, con las que se puede calcular las estructuras de bandas.

El método integral permite también estudiar la propagaciéon de ondas electromag-
néticas a través del sistema periddico finito, lo cual también se trata en el presente

trabajo de investigacion.

IV.2.1. Ecuacién de onda

La descripcion del siguiente método integral fue tomada de Mendoza-Suérez et al.
(2006). Consideremos una celda unitaria cuadrada con una inclusién cilindrica para

el caso de un CF2D infinito como se muestra en la Fig. 39.

Figura 39. Celda unitaria de un CF2D con una celda cuadrada y una inclusién de forma
cilindrica de un material dieléctrico diferente.

Para iniciar con el método integral vamos a obtener la ecuaciéon de onda para nues-
tros sistemas propuestos con medios sin fuentes donde p = 0 y J = 0. Entonces las

ecuaciones de Maxwell correspondientes son:

V-B=0, (18)
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V.-D=0, (19)
OH
E=—p—
V x Hgr (20)
oD
VxH-—at, (21)

y para los materiales lineales usaremos las ecuaciones constitutivas de los campos eléc-

trico y magnético como:

D =¢E, (22)
B = uH, (23)

donde ¢ es la constante dieléctrica y p es la permeabilidad magnética, las cuales no
dependen de la posicién.

Aplicando el rotacional a la Ec. (20),

Vx(VxE) = Vx(—uaa—l;l), (24)
V(V-E) - VE = —u2(vxH), (25)

s,
que sustituyendo las Ecs. (19) y (21) en la Ec. (25), obtenemos la ecuacién de onda
del campo eléctrico,

2

O’E
V°E — He g = 0. (26)

Similarmente para el campo magnético, obtenemos

V*H — pe =0, (27)

ot?
donde el producto ue = 1/v? siendo v la velocidad de la onda en el medio.
Asumiendo que los campos electromagnéticos tienen una dependencia arménica del

tiempo
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la ecuacién de onda se transforma como la ecuacién de Helmholtz para el caso del

campo eléctrico,

V2E(r) + K*E(r) = 0, (30)

siendo k? = puew? la magnitud del vector de onda.

Dada la velocidad de la luz en el vacio ¢ = 1/,/1ipe0 y el indice de refraccién

c /HE . 2 . .
=< = nem la relacién ispersion
n=-: m,tee os que la relacién de dispersién es
w
k= —n, (31)
c

para una frecuencia w de la onda electromagnética, ¢y es la constante dieléctrica y
es la permeabilidad magnética en el vacio, respectivamente. Asi la ecuacién de onda

espacial para el campo eléctrico y magnético respectivamente seréd:

V2E(r) + k*E(r) =0 (32)

V?H(r) + k*H(r) = 0. (33)

Las Ecs. (32) y (33) podemos expresarlas en términos de la funcién ¢ que representa

a cualquiera de los campos electromagnéticos como:

V2(r) + k*)(r) = 0. (34)

IV.2.2. Funciéon de Green para la ecuaciéon de Helmholtz

Para estudiar nuestros sistemas propuestos, la ecuacién de Helmholtz la podemos es-
cribir como
9 i w\2 .
VI (x) 4+ 65 (<) w@) =0, (35)
c
donde j = 1,2, ... indica el medio j-ésimo, c es la velocidad de la luz en el vacio, ¢; es la

funcién dieléctrica y r = 27 + yj es el vector de posicién del punto de observaciéon que
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es independiente de z para el CF2D. Se ha adoptado la convencién que 9’ (r) satisface
las condiciones de frontera y de la periodicidad para cada polarizacion.

Para resolver la Ec. (35) consideramos una funcién de Green G’ (r, r’) para el j-ésimo
medio,

VG (r, 1)) + ¢ <c_u)2 GI(r,r') = —4nd(r — '), (36)

Cc

donde G’(r,r’) representa el propagador del campo debido a una fuente de luz puntual
que emite a la frecuencia w en la posicién r. La solucién a la Ec. (36) estd representada

por la siguiente funcién de Green:

Gi(r,v) = irHSY (\/a (%) yr,r’y) , (37)

donde Ho(l) (¢) es la funcién de Hankel de primera clase y de orden cero.

IV.2.3. Representacién integral de la ecuacién de Helmholtz

Aplicaremos el teorema de Green a la ecuacién de Helmholtz y para ello, multiplicare-

mos la Ec. (35) por G/(r, 1) y la Ec. (36) por —¢(r) obteniendo
G (r,x') [V*! (r) + K59 (r) = 0], (38)

—W(r) [V2Gj(r,r') + ka-Gj(r, r') = —4mi(r — I")] , (39)
donde k; = n;% = ,/£;(%). Ahora, sumando ambas ecuaciones e integrando sobre una
superficie cerrada S;, tenemos

f{ (G (r, ) V24 (x) — (1) V2 G (x, 1')] da = dm ?f W (1) 6(r —)da.  (40)
S; Sj
Entonces, aplicando la segunda identidad de Green, la Ec. (40) se transforma en

j{ (G (r, ')V (xr) — o (1) VG (r,r')] - Dds = 47 j[ Y (r)8(r —v')da,  (41)

L S
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siendo I'; el contorno que limita la superficie cerrada. Como la derivada normal estd
definida como 9v’ /On = 11 - V4’ (r), podemos reescribir la Ec. (41) de la forma

j{ [Gj(r, r')%r(br) — @D%r)%} ds = 4! (v') 0 ('), (42)

Lj

donde la integral de superficie se ha representado mediante el producto del campo por

la funcién escalén de Heaviside

N L sireS
9(r>_{0 st ¢S (43)

Usaremos la convencién de que r representa la posicién del observador (donde se

mide el campo), por lo que intercambiaremos las variables r y r’ en la Ec. (42),

flown® B - w0 o,

J

de manera que r’ se desplaza sobre los contornos. Similarmente, tomaremos en cuenta

la definicién de la derivada normal para la funcién de Green que tiene la forma

0GI(r',r)

W VG (), (45)

donde n’ es la normal a la superficie y r’ es el contorno I' como se muestra en la Fig.
40. De forma similar para 9y’ /On’ = 1’ - V9’ (r).
Por lo tanto, la ecuacién de Helmholtz para los campos en sistemas 1D y 2D en el

punto r’ se puede representar mediante una ecuacién integral rigurosa,

1 G (! 3¢j(r/) 7
=g S e

J

IGI(r', )

po @ = wew. o

donde
G (o . (1) w /
GI(r',r) = irH} (\/a(—) \r—r\), (47)
c
es la funcién de Green en medios homogéneos. En la Ec. (46) la superficie S; estd

limitada por el contorno cerrado I'; correspondiente y la derivada normal d/0n’ va

hacia afuera del contorno I';.
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Figura 40. Celda unitaria de un CF2D con una red cuadrada y una inclusién de forma
cilindrica con su vector normal n perpendicular al contorno.

IV.2.4. Discretizaciéon de las integrales

Las ecuaciones integrales que hemos obtenidos son integrales de linea cuya variable de
integracién es el pardmetro de longitud de arco s. Debido a esto conviene representar
los integrandos en términos de dicho pardmetro y para hacerlo consideraremos una
representacion paramétrica de los puntos que forman el pefil I';. Tomaremos las formas
paramétricas de las coordenadas cartesianas de un punto arbitrario (x(s) , y(s)) y de sus
derivadas de primer (2/(s) , ¥/(s)) y segundo (2”(s) , y”(s)) orden, donde supondremos
que todas estas funciones son continuas al menos por tramos.

En la Ec. (46) tenemos dos integrales de contorno que llamaremos

I ( =1 %Gﬂ 8@/}3( )ds , (48)
B = o)X (49)

Para resolver numeéricamente las Ecs. (48) y (49) vamos a realizar una discretizacion,
yva que en el formalismo general, las integrales no se pueden resolver de manera exacta.

Para esto dividimos el contorno I" en n pequenos segmentos de longitud de arco As,
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por lo que

sntAs/2 Jj r
Ig (r) = iZ/ Gj(r’,r)((w ( >d5’, (50)

/
n—As/2 an

Sn+As/2 . i r.r
L) =—%" / o () 2G0T g (51)

/

n—As/2 an
Si As es suficientemente pequeno para un muestreo fino, entonces podemos conside-
rar que el campo ¢’ y su derivada normal 0¢’ (r") /On’ son aproximadamente constantes.

Asi, las funciones las podemos sacar de las integrales anteriores

1 ; sn+As/2 i ,
IG (I‘) ~ E ; ¢n LH—A3/2 G (I' ,I')dS > (52)
1 ' sn+As/2 an(I" I‘)
I ~— J ——2ds’
TURT LY R (53)
donde hemos llamado
o (r/
= aTE, ) o (54)
=), (55)

Evaluando las integrales de las Ecs. (52) y (53) en el punto de observacién r = r,,
definiremos los elementos de matriz

1 Sn+As/2 '
Ly G (x',r)ds', (56)

4m sn—As/2

1 [ontAs/2 G (r',r) ,

Non ds', (57)

B E sn—As/2 anl
donde el subindice m indica el punto de observacién y el subindice n el punto de
integracién. Sustituyendo la Ec. (47) en las Ecs. (56) y (57) cuando As es muy

pequeno, tenemos que
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En esta dltima expresion, n,, = n,7+ n,j es la normal al contorno I'; en el punto de

. o
Integracion r,,.

Si llamamos R, = 1y — 1), ¥ Uy = ki Rpn = k:\/(xm — )2 + (Ym — y;l)2 y expre-

n

sando V’Hél) (u) de la Ec. (59), tenemos que

OHS (un) | OH (uy)

~ 1
n, - V’Hé ) (un) = ng o nya—% (60)
Ou,  Ou, | dHS (u,)
— — ) 61
[n ox!, y ayg] du, (61)
Por otro lado, sabemos que
dH (uy,)
T = —H{Y () (62)
y
ou Ty —
n_ _fm Tn
oz’ " Rym (63)
aun Ym — y/
= 2 In 64
Yy, 7 Ryn 69
Entonces, sustituyendo el valor de u, y las derivadas anteriores en la Ec. (60),
obtenemos
~ -~ Rmn
n, - V'HY (k;jRyn) = ki, - - HY (k;jRpny) - (65)

Por lo tanto, las Ecs. (58) y (59) se pueden reescribir como

L. =~ %ASHSI) (ki R (66)

Rmn

R 10k Ry) (67)

Ny ~ iijsﬁn :

Como toda funcién de Green posee una singularidad en r = r’/, tenemos que para
nuestro caso de la funcién de Green en 2D, la singularidad es removible y las integrales
dadas en las Ecs. (56) y (57) pueden ser calculadas si utilizamos un proceso de limite,

de la siguiente manera:

1 sn+As/2 1 sn+As/2

(', r)ds’ = — lim G/ (r, + <Dy, T')dS (68)

Lmn 4
T s—0 sn—As/2

AT Js,—As /2
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Noyn = — )ds'. (69)

1 [ontAsi2 9Gi (r r) y /5”+AS/2 IGI (T, + <Ny, T’
ir o ngy 00 47r L

—As/2 anl
Enseguida mostramos algunos detalles de cémo se procede para calcular estos ele-

mentos de matriz, L, ¥ Nyn.

Elementos no diagonales

En el caso de los elementos L,,, v N, que estan fuera de la diagonal (m # n) pueden
intercambiar el orden entre el limite y la integral y aplicarse directamente el limite
dentro de la integral. Ademds, tomando en cuenta que el intervalo de integracién
es suficientemente pequeno y representando la integral por una simple aproximacién

rectangular, obtenemos

‘A
L, = Z4SH (k; Ryn) (70)
iAs R,
N, — %kjnn : R—Hf” (kj R - (71)

Elementos diagonales

Para el caso de los elementos de la diagonal (m = n), el integrando tiene una singula-
ridad en el punto medio del intervalo de integracién, por lo que hay que integrar ade-
cuadamente dicha singularidad. Afortunadamente, la singularidad es integrable como
lo mostraremos enseguida.

En las Ecs. (68) y (69) vamos a realizar un cambio de variable, donde s = ¢’ —s,, y

derivando ds = ds’, tenemos

. As/2
Lpn = : lim H(gl)(kj T, +<n, — r (s + sn)|)ds, (72)
4 s—0 As/2
Ny, = - lim V' HSD (j e, + 6B, — 1 (s + s,)|)ds. (73)
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La variable r’ (s + s,,) varia alrededor del punto s, dentro de la pequena vecindad

As, entonces podemos expandir este vector en serie de Taylor

N 1 d*r'
S _— —
2 ds?

d/
r’(s+sn):rn+—r

2
4
7 57+ (74)

r'=r,

r'=ry,
Tenemos que el vector unitario tangente al contorno en el punto r’ = r,, estd dado

de la siguiente manera

~ dr’
n = 5 9 75
ds |y, (75)

y la primera derivada del vector t,, como
~ d?r’
/ —_—
n - d82 . (76)
Entonces el vector de integracién r’ se puede reescribir en la forma
/ T 1/\/ 2

r(s+3n):rn+tns+§tns +ee (77)

Ahora considerando términos hasta primer orden de la Ec. (77) y sustituyendo en

la Ec. (72), obtenemos

i As/2

— D) (..
Lnn_ 415:% 7A5/2H0 (k]

o~

¢n,, — t,s

)ds. (78)

Como

_ \/ (gﬁn _ fns) : (gﬁn _ fns) — /¥ a2 (79)

y evaluando el limite de la Ec. (78), tenemos que

’gﬁn —t,s

i As/2 )
L= [ Gy lsids. (30)

4 —As/2
Para pequenos argumentos de la funcién de Hankel de primera clase y de orden cero

(Arfken et al., 2011),

2
Hy (1) ~ 1 = —In(ya), (81)
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siendo v la constante de Euler. Sustituyendo en la Ec. (80),

i As/2 )
Lo =& / {1 — 2 vk, |s|)} ds, (82)

4 —As/2 20
e integrando, obtenemos los elementos de matriz

VYA

A
o H (ko

L’I’L’Vl ] 26

)- (83)

Para calcular los elementos N,,,, vamos a partir de la Ec. (65) considerando la Ec.

(77) para los primeros términos,

~

~ R ¢, — tys — At 2
B, VHS (ki |rn + By, — 1/ (s +5,)]) = kjf, - = - (84)
‘gnn - tnS
Hfl) ( j gﬁn _Tt\ns )
1=~ 27 .2
C— 35y, tns 1
= byt i (ks [+) (85

Ahora aplicando el resultado anterior en la Ec. (73),

As/2g__n tS
N,, kl —"(1)k~2 21\ ds. 86
ot [ SRR e o

Llamando p = % t’ y considerando que en el limite para pequenos argumentos,
la funcién de Hankel de primera clase y de orden uno (Arfken et al., 2011) se puede

aproximar como

oY (z) = =—, (87)

que sustituyendo en la Ec. (86), tenemos

ik As/2 —ps2 9 1
N, = "9lim / S TPy 2 ds (88)

4 <20 J_pgy2 62+ 82| im ki [c2 457
1 As/2  ma2 1 As _ ~

= —lim 2P s — -+ 206, 1 (89)
21 <=0 J _pgp2 |$% + 57 2 Ar

Por lo tanto, las Ecs. (70), (71), (83) y (88) se pueden reescribir como

. 1As w 1As w As
LY, = - H" (\/g—j;Rmn) (1= Omn) + [THO(U( ejzg)] Omny (90)



NG) = ifTS\/s—j%’Hf” (ki Ronn) B - g:: (1= bn) + B %ﬁn - t%] Omn - (91)
donde

0, Ry = =y (8) (@m — 20) + 27 (5) (Y — Yn) , (92)

o, t, =2 (s)y" (s) =y (s) 2" (s), (93)

R =\ @ = 2 + (o — )" (94)

IV.2.5. Estructura de bandas en un CF2D infinito

Ya que uno de los objetivos de esta tesis es calcular las estructuras de bandas para un
CF2D, consideremos una celda unitaria cuadrada compuesta por dos materiales dife-
rentes con indices de refraccién ng (w) y ns (w) y una inclusién con geometria cilindrica

como se muestra en la Fig. 41.

Figura 41. Celda unitaria de un CF2D con una celda cuadrada y una inclusién de forma cilin-
drica de un material dieléctrico diferente, los materiales estdan delimitados por los contornos
Iy, Ty, I'e, T'y y T’ cuyos vectores normales estan indicados en la figura.

Apliquemos el segundo teorema integral de Green en 2D para las funciones 1)’ (r')

y G’ (r,1') para cada regién correspondiente,

Oy’ (r')
on’

1 .
¥ /
o [G (r,r)
L

OGI (r, 1)

5 ds' =7 (r) 0 (r), (95)

— 7 (r)
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para los contornos C; =Ty + Ty + .+ Ty + .y Co =T

Podemos representar un conjunto de ecuaciones integrales acopladas para 1’ y %inj
permitiendo que r represente los vectores R, + <n,, Ry + <ny, R, +<n,, Ry +<¢ny y
R.+¢n, donde R,, Ry, R., R; v R, son los vectores de posicién usados para recorrer los
contornos I'y, I'y, I'., 'y v I'e respectivamente, ¢ es una cantidad infinitesimal positiva
y los vectores normales correspondientes a los contornos son n,, ny, N, Ny y n..

Por consiguiente la ecuacién integral para la regién 1 es

fr [ R +f,, T ,)aqg;l 8G(1)(%;Z<ﬁa,r’)¢a(r,)} s+ )
o, [ GO Ry 6By x1) 2500 — TRl (o) s+
re LR A G ) ”;(‘” - KR ye(r) s+ =0 (96)
Jr, [G D(Rq +chg, 1) % 86(1)(%izgﬁd’r/)wd(r )] ds'+
| [GOR 4 <) g< P 0Bt e ()| s |

y para la region 2,

1 GO(R, + ch,,v) 25 -
| ‘/ ( B P ) (97)
r

(2 n
PGBy (r)

Es necesario el limite para evitar una singularidad en la funcién de Green cuando
su argumento es cero.

Recordando las expresiones para definir los elementos de matriz cuando r = r,,

1 o (SetAs/2 =
— ¢%/ G (v, 1) ds' =~ L ¢ 98
& ; Sn—As/2 ( ) n—z—oo ( )
1 o [S5nERS2 G (1, 1) > o
W[, o= 3 M )
= Sn—As/2 n' .

que haciendo la sustitucion en las Ecs. (96) y (97) obtenemos un conjunto de Nypeq+2 N,
ecuaciones algebraicas homogéneas, donde cada contorno es muestreado en un nimero
finito de puntos igualmente espaciados: N, para I', y asi sucesivamente; Nypq = N, +

Ny+ N, + Ny (N, = N, Ny = N,).
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Reescribiendo las ecuaciones integrales para cada regién con m = 1+2, ..., Nypeq +

Ne?

b

\

[0, Nl — o0, Linhen] +

ZNa+Nb
n=Ng,+1

ZNabcd—Nd
n=Ng+Np+1

Nabed
n=Ngpeca—Nag+1

Noae =3
Nty = %
N =

Na+Nb (1) 3
neNot1 Lmn®y | +

Napea—Ng 1) n
Nt Ny 1 Lmn @ | +

Nabcd (1) T
n=Ngpeda—Na+1 Lm"gbd +

Napea+Ne 1), n Napea+Ne (1) n
[Zn:Nabcd+1 Nmn% - Zn:Nabcd+1 Lmn¢e

Yy para m = Nabcd + Ne + 1; R Nabcd + 2N67

Napea+2Ne Napea+2Ne

S NP Y LR =

n=DNgpcd+Ne+1 n=Ngpcd+Ne+1

(100)

(101)

Dada la geometria dada del CF2D, se tiene que en este caso las condiciones de

periodicidad son:

e = h,e™?,
6= ~6,6,
by = P,
bq = — e,

(102)
(103)
(104)

(105)

donde el signo menos estd presente debido a que los vectores normales a los perfiles I',
y I'e, 'y y I'y son opuestos. Ademas, D es la longitud de cada lado de la celda cuadrada

en la direccién x y y. Por otro lado tenemos que las condiciones de frontera son:

we = we? (106)

b, = fid,, (107)

siendo f; = 1 para polarizacién TE y f; = % para polarizacién TM.
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Aplicando las condiciones de frontera y de periodicidad en las Ecs. (100) y (101)

toman la siguiente forma

( )

|0 N — e, Linen] +

Not N, D n NatNy (1) n
[Zn:;rvaL N&%wb =D N1 L7(m)1¢b} +

ike D N~ Nabeda—Na (1), ,n iky Dy N~ Nabea—Na (1) 4n =
esen o e NS — Do e o]+ p =0 (108)
ikyD N~ NVabed (1) mn iky D Nabed (1) yn
|:€ ! Zn:]\[abcd_]Vd"l‘l Nmn b ey Zn:Nabcd_Nd+1 Lmngbb —I—
Nabea+Ne (1) 1mn NabeatNe 7(1) in
\ | ) NiE — et Ly J
y
Napea+2Ne f Napea+2Ne
2) _ n_ J2 (2) yn —
g (N2 = Gpn) Y7 7 Ly oo = 0. (109)
n=Ngpcq+Ne+1 ! n=Ngpcg+Ne+1
: : 2142 : n o__ n+Ng+Np no__
Es necesario considerar que en las tltimas ecuaciones v, = 1, y ¢, =
pr Nt No - para m = 1,2,...,N,. En lugar de "N = qntNatlNotNe o gniNe
n+Na+Np+Ne —
o, b paran =1,2,...,N,.

Estas ecuaciones determinan una matriz cuadrada M de rango Nypeq + 2N.. Para
este caso, como el sistema es homogéneo, para obtener una solucién no trivial su deter-

minante debe ser cero, lo cual nos permite definir la funcién determinante real como
D, (k,w) = In|det (M)], (110)

donde los puntos minimos de D; (k,w) nos dara la relacién de dispersién w = w (k), que
representamos por medio de la estructura de bandas.

La obtencién de la estructura de bandas esta asociada a un CF infinito, sin embargo,
en la realidad, un CF tiene una longitud finita por lo que a continuacién se aborda el

caso para un CF2D finito.
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IV.2.6. Distribucién del campo electromagnético en un CF2D

finito

El método integral también es adecuado para calcular la distribucién del campo elec-
tromagnético en las regiones cercanas y lejanas del espacio para un CF finito truncado,

tal como el que se muestra en la Fig. 42.

Figura 42. Esquema de un CF2D finito. Los contornos de integracién se indican en curvas
discontinuas. Ry y R, representan las regiones que encierran los medios incidente y de
transmisién, respectivamente. Tomado de la Ref. Mendoza-Suérez et al. (2007).

Aplicando el teorema de Green a la regién incidente con una onda incidente (Fig.

42), obtenemos el campo total,

00 =)+ - [ [%(r’)M o) g

A on ony

donde ,,,. (r) representa el campo incidente y Gy (r,r’) es la funcién de Green en la
regién Ry.
Considerando las condiciones de contorno en el campo y su derivada normal a lo

largo de los diferentes contornos I', (Fig. 42), el sistema de ecuaciones para un CF2D
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finito puede expresarse como:

N1 f Nl
(0) 1) 0 (0) 1) _ inc
Z [5mn(1) - Nmn(l)] wn(l) + E Z Lmn(1)¢n(1) = U (112)
n=1 n=1
N (1) (1) N (1) 1) N (1) (1)
N2 (1) N, (1 . (1 (1) ’
2z L, <2)¢ = o Ny Pnty + s L B
S 0 1.0 Xm0
Z [‘5mn(2) - Nmn(Q)] wn(Q) + E Z Lmn(2)¢n(2) =0, (114)
n=1 n=1
N3 f
(2) 3
Z [5mn(3) - Nmn(B)] n(3) + Z Ly 3) =0, (115)
n=1
N,

q—1

N® Ja—1 e
[ mn(g—1) mn(q 1)} ¢ n(g— 1)+ Z Lmn(q 1) n(q 1 =0, (116)

n=1
Ny Ny
(3) 1) Jq (3) 1 _
> [5mn<q) - Nmn(q)] Unio) T, > Lo Pniey = 0 (117)
n=1 n=1

donde hemos aplicado las condiciones de frontera.

En este caso (véase la Fig. 42) se supone que el medio de incidencia tiene las
propiedades épticas dadas por la permeabilidad magnética p, y permitividad eléctrica
0, €l medio que contiene las inclusiones tiene las propiedades dadas por pu,, €;, las
inclusiones tienen las propiedades p,, €2, pi3, €35y fly_1, €1 y las propiedades del
medio de transmisién estdn dadas por p,, &.

Las Ecs. (112) - (117) constituyen un sistema no homogéneo de 27 | N, ecua-
ciones lineales que pueden ser resueltas numéricamente para determinar los campos y
su derivada normal a lo largo de todos los contornos. En consecuencia, el campo elec-
tromagnético en cualquier punto del espacio (dado por r) se puede determinar con estos
campos de contorno usando la Ec. (95) 6 (111) en el caso de que el punto en cuestién

resida dentro de la regién incidente.
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El campo y potencia incidente

Una vez que obtenemos las fuentes, 1/)7(11) y qbﬁ?, ahora podemos calcular el campo en
cualquier punto dentro de las regiones que constituyen el sistema mediante las mismas
ecuaciones integrales. Como ejemplo, mostraremos el caso de una interfaz que separa
dos medios (ver Fig. 43).

Sir,, € Ry, con la ecuacion

N N
S LR — S0 NAD i) = ) (119
n=1 n=1
o sir, € Ry, con
N N
S LD 3 NG =08, (119
n=1 n=1

podemos obtener el campo en ambas regiones.

w(l)

n;

n.

Figura 43. Campo incidente y esparcido en la regién 1 (4') o en la region 2 (¢?).
De la Fig. 43, tenemos
: 27
kiy = k1sinf, = Y sin 61, (120)

ki, = kycosb; = 5N cos 01, (121)
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entonces, el campo incidente es

wmc (I') _ woei%nl[x sin 61 —y cos 61] (122)

¢inc (I') - Z/}(ﬁ’eik.r? (123)
donde 1), es una constante con unidades adecuadas, k es el vector de onda y r la posicién
de cada punto sobre el cual la onda incide.

Para el campo lejano utilizaremos las expresiones

A
Lo = %Hél) (kRyn) (124)
y
kA
Nopn = ik Sﬁn : Rmanl) (kRmn> ) (125)

4

que estan definidas en las Ecs. (90) y (91), respectivamente. Aqui R,,, = r,, — r,
donde r,, = 7, sin 0,0+r,, cos0,7 vy v, = .7 + Y, ).
Tomando en cuenta que el observador r,, se encuentra muy lejos del sistema, r,, >

r, v r, > A\ Asi, necesitamos una aproximacién asintética de la funcién de Hankel

2 s
HY (z) ~ ,/Ee—%ewz (126)

H(()l) para argumentos grandes

donde z = kR,,, y

Rmn = \/(I‘m - I'n) ’ (I‘m - I'n) = \/I'%n - 2rm “Tn + I'EL (127)
2ry, -1, T2 2r,, - I,
ST e Y T
I‘m M I'n rm r’n
= Iy, (1 — 3 ) =TIy —
r2, T,

Por otro lado
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Como r,, - r,, = 1,2, sin 05 + 1y, cos s donde 04 es el dngulo de esparcimiento de

la luz. Asf que, sustituyendo la Ec. (126) en la Ec. (124) tenemos

A 2 .z
Lmn ~ (u —6_1Z

ikr
) e ik (TmTn SInOs+rmyn cosbs)

4 7Tl{7 AV T'm o
. ikrm
ZA_S ie_ig € e—ik(:ﬂn sin 6s+yn COS@S)' (128)
4 7Tk‘ AV T'm
Si llamamos a
1As i
— — e 'z 129
q 4 7rk © 129
entonces,
eikrm ) .
Lo & o~k (n sin0s+yn cos ) (130)

VTm

Similarmente, para la funcién H 1(1) (x) para argumentos grandes,

2 o
H" (2) = —iy| —e "ie™ = —iHY, (131)

tenemos que

35 Rmn T Ym

R, = ~—14 —], 132
R Ton' " o’ (132)
donde z,, = r,cosbly v Yy = T,sinf,, por lo que f{mn ~ cosf+sinB,]. Asi,

sustituyendo la Ec. (131) en la Ec. (125) tenemos

eikrm ] )
N % 4= e lnsinfstyncoste) (_ikq, - Ry - (133)
Por lo tanto, el campo reflejado es

N N
v =D Lol = > NGO, (134)

n=1 n=1

ik1rm N X .
1/)7(7? _ 6 Z [ 4 Zkl (nw COS¢9 + n, sin @ )?/) ] e—zlﬁ(mn Sln93+yn00565)’ (135)

que fue utilizando la Ec. (118). En esta expresion se omitié el término del campo

incidente.
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Similarmente para la regién de transmisién donde r,, € R,, tenemos

zkgrm

Z[ + iky (1, c0s 0y + ny sin 0,) @) | 7 h2(Ensinfstyncosbs) = (] 36)

Ahora vamos a calcular la potencia total incidente. Para ello, tenemos que la
onda incidente que se propaga depende de la orientacién del campo electromagnético.
Primeramente consideraremos el caso de la polarizacion TE, cuyos campos eléctrico y
magnético son

E (r) = KE- (z,7) (137)

H(r) = iH, (z,y) + jH, (v,y). (138)

Para calcular el coeficiente de reflexién diferencial, el cual representa la fraccion de
energia incidente sobre una superficie que es esparcida por unidad de dngulo, se necesita
calcular el flujo incidente total y el flujo esparcido total. Para esto, se emplea el vector
de Poynting, S, que proporciona la direccién y magnitud del flujo de energia por unidad

de tiempo. Empleando la notacién compleja se tiene que
S=E x H". (139)

El promedio temporal del vector de Poynting de una onda representa la potencia
media que la onda transporta por unidad de drea transversal a la propagacién y se

conoce como densidad de potencia o irradiancia,
1 * 1 ™ ATT® ATTH
P = Re(ExH')=Re kE. x (iH; + jH;) |
1 ~ * ~ *
= 5Re (JE.H; —1E.H}) . (140)

Como nada més nos interesa el flujo de energia a trdaves de la interfaz, por lo que

solamente contribuird un sélo término

1
P = S Re(E.H}). (141)
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OE; __

Como e

= iwuH,, entonces

1 1 9E.\"*

Si el campo incidente en la superficie es

Einc (Q?, y> _ e’ikl(mn sin 01 +yn 00391)’ (143)
entonces,
aEinc .
8; = —iky cos O B, (144)
Asi que
, 1 o [(—ikicosfy o \"
pirc — LRe { Eine (ﬂ En) } (145)
2 Wy
k 0 ;
— O pine? (146)
2wpiy

Para obtener la potencia incidente es necesario integrar sobre un drea. El haz estd
confinado a lo largo del plano z-y con limites de integraciéon desde —L/2 hasta L/2.

Entonces, la potencia total incidente en un drea de L, L, de la interfaz serd

Lz L,
. = 1% k 0 4
T N N g (147)
Le J Lo Wty

ny cos&l A
= ————|E"™|*L,L,
2wty
= —Lﬂc0891|Ei"C‘2LxLz.
pic 2

| ine 2
Si |E™¢|” = 1 entonces,

; 1 ny
otal = ————costL,L,
H1€

= —n% costL,L., (148)

donde 7 es la admitancia dptica en el vacio n = /go/ L1,

Para el caso de polarizacién TM se obtiene la misma expresion.
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El campo y potencia esparcida

Si el campo esparcido tiene la forma
v )= [ (£ - N ds. (149

Ly
y empleando las funciones de Hankel en el limite asintético bajo la suposicién de que

lr| > |R|, entonces la Ec. (135) se puede reescribir como:

pW (r) = i/leﬂ%eikﬂm As - (150)
m 4V 7k /T,

N
Z |:Zk?1 (y;L sin 05 . :L‘/n coS 95) wgll) . ng) e—ikl(m" sin 014+yn COS@l)’
n=1
por lo tanto,
2 1
(1) — . 151
WO = g (151)
N 2
As Z [z’kl (4. sin 8, — ', cos8,) D — (bg)] o~ ik1(@n sin 014y, cos b1)
n=1
Definiendo la seccién eficaz de esparcimiento de un material como
N
or(0,) = As Z [ikl (y. sinf, — x! cos ) M — gzﬁg)} ki (@nsinfityncosth) - (159)
n=1

se puede observar que la Ec. (150) es funcién de dos variables independientes, r y 0y,

por lo que podemos decir que
E,(r,0,) =1, (r) o, (0,), (153)

Utilizando un procedimiento similar al caso de la potencia incidente, tenemos que la

potencia esparcida en reflexién estd dada por

PR = / (ESXHS) . ﬁgda, (154)
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donde, es posible escribir

1
E,xH, = —|E, (155)
Ho€
1
= — L[ |oy|*. (156)
Ho€

Asi, la potencia esparcida en reflexién se puede expresar como

L.
= [l [
Pr = — da — dzr,dds 1
wo= I [t = o 00) derdd,  (157)
L. &
nni z 2
— 0s)|" Abs.
S iy 2 o 0]
Dividiendo la Ec. (157) entre la Ec. (148) obtenemos la reflectancia diferencial
ni 2
Pr _ "3 sy [or (0:)]" dYs 1 )
dR (0,) = —— = o = )| dbs, 1
R (0) Pinc T Ly L, cos 6y 87k L, cos 6, 75 (6,)] (158)

que integrando en el intervalo de [-7/2, 7/2] obtenemos la reflectancia,

R(6,) = / "R (0,) = / v Mdes, (159)

—7/2 —m/2 87Tk’1Lx COS (91

Por otro lado, la potencia esparcida en transmisién estd dada por

w/2
nms Lz 2
Pr=— 05)|” dbs, 160
T 2 87T]€2/_ /2|JT( )| ( )
que andlogamente nos lleva a la transmitancia diferencial d7T" (6;),
Py g lor (0] do, ny 2
dT (05) = — = i = 0s)|” dbs, 161
(6:) Pinc U%LILZ cos 64 mkony L, cos 0, o7 (6,)] (161)

y que ahora integrando sobre el intervalo de [r/2,-w/2], obtenemos la transmitancia

Ccomo

/2 - /2 ,
70)= [ v - | Jer@oras. (s

2 8mkonq L, cos Oy —r/2

La conservacién de la energfa estd dada por R+ 7T = 1.
En el siguiente capitulo aplicaremos el IEM a un CF2D infinito para calcular sus
estructuras de bandas foténicas y para el caso finito la respuesta 6ptica como funcién

del dngulo de incidencia.
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Capitulo V

RESULTADOS

En este capitulo se muestran los resultados numéricos de las estructuras de bandas y la
respuesta Optica de las estructuras foténicas fabricadas en el CIMAV. Los cédlculos se
realizaron mediante la aplicaciéon del Método de la Ecuacién Integral (IEM) variando
las fracciones de llenado y la geometria de la inclusién. Primeramente se muestra la
estructura de bandas obtenida con el IEM para reproducir los resultados obtenidos
mediante el método PWE con el objetivo de verificar el método integral. En seguida
se muestran varias estructuras de bandas variando la fraccién de llenado con inclu-
siones circulares y cuadradas para polarizaciones TE y TM. Para el caso de un CF2D
truncado, se analiza primero la respuesta éptica para sistemas de una y dos interfaces,
comparando el resultado numérico con el analitico. Posteriormente se muestra el cdlculo
numérico para sistemas con inclusiones en un medio entre dos interfaces y finalmente
para un CF2D truncado con los pardmetros de las muestras construidas en el CIMAV.
Es importante senalar que las mediciones experimentales no se compararan con los cél-
culos numéricos, ya que la misma estructura cristalina se estudio de manera diferente.
Es decir, en la parte experimental se realizaron mediciones considerando el sistema en

tres dimensiones; mientras que para la parte numérica se realizaron los calculos para
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un sistema 2D debido a la limitante del TEM.

V.1. Verificaciéon del IEM para sistemas infinitos

La verificacién del IEM se llevd a cabo mediante el calculo de la estructura de bandas

de un sistema previamente analizado por Plihal et al. (1991), mediante el método PWE

(a) (b)
05
274}
276}
3278}
> 0 = 280
o 282}
O gaf
286
05 : : :
05 0 05 0 04 08 12
X @,
(c) (d)

Polarizacion TE, €,=1, £,=5, f=0.189
16

|
|

N4V S

1.2?/&_ T~

/

e
3“0.8/‘\ s
f

0.4

<l
il
x|
<l

k

7

Figura 44. (a) Perfil de un CF2D con una celda unitaria cuadrada que contiene una inclusién
cilindrica circular y una fraccién de llenado de f = 0.189. (b) Funcién determinante para
k = T'. Estructura de bandas de un CF2D con red cuadrada e inclusiones cilindricas para
polarizacion TE, ey =1, e =5y f = 0.189, (c) obtenida mediante el IEM y (d) tomado
de la Ref. Plihal et al. (1991).

para un CF2D ideal (infinito) con red cuadrada e inclusiones circulares para polarizacién
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TE, con constantes dieléctricas e = 1 y €5 = 5 y una fraccién de llenado f = 0.189
(Fig. 44).

En el Cap. IV se mencioné que el IEM nos permite definir una funcién determinante
real como D, (k,w) = In|det (M)|, donde los puntos minimos de D; (k,w) nos dard la
relaciéon de dispersién w = w (k), que representamos por medio de la estructura de
bandas. Esto se puede observar de manera grifica como se muestra en la Fig. 44(b).
Se puede observar que los puntos minimos de la funcion determinante mostrada en la
Fig. 44(b), coincide con cada una de las frecuencias reducidas que aparecen para k = I"
en la estructura de bandas correspondiente al perfil de la celda unitaria mostrada en la
Fig. 44(a).

El calculo de las estructuras de bandas (ver Fig. 44(c))estdn en términos de la
frecuencia reducida w, = wD/2mc y el vector de onda de Bloch reducido k., = kD/2x
en la primera zona de Brillouin en el espacio reciproco. La fraccién de llenado f
depende del radio de la inclusién circular como f = 7r?/D?, donde el pardmetro de red
fue tomado como D = 1.

Realizando la comparacién entre los resultados de Plihal et al. (1991) y los obtenidos
mediante el IEM se encontré un buen acuerdo como se puede observar en la Fig. 44(c)
y (d). Con esto, podemos tener la certeza de que el Método de la Ecuacién Integral es

una herramienta numeérica confiable para obtener la estructura de bandas de un CF2D.

V.2. C(Calculo de la estructura de bandas

Como parte de la aplicacién del IEM, presentamos las estructuras de bandas tomando
en cuenta las propiedades de las estructuras fabricadas sobre sustratos de silicio con
inclusiones circulares y cuadradas de aire en el CIMAV, cuyas constantes dieléctricas

son €1 = 13.55 y €5 = 1 o indices de refracciéon n; = 3.681 y ny = 1, respectivamente.
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Estos parametros fueron utilizados para obtener estructuras de bandas para diferentes
fracciones de llenado considerando ambas polarizaciones, con el fin de hacer una com-
paracion entre estos sistemas. En la Fig. 45 se muestran las mencionadas estructuras
de bandas obtenidas mediante el uso del IEM para CF2D’s con inclusiones circulares,
considerando ambas polarizaciones y para fracciones de llenado de f = 0.01, f = 0.1

y f = 0.6. Los perfiles de la celda unitaria para cada fraccién de llenado estan repre-

Polarizacién TE Polarizacién TM
”N:’M_,M
— —é:::“\"?ﬁr
]
-
-
s

Figura 45. Estructuras de bandas de un CF2D con una celda unitaria con inclusiones
circulares, formada por dos materiales dieléctricos con indices de refraccién n; = 3.681 y
ne = 1 para polarizacién TE y fracciones de llenado de (a) f = 0.01, (c) f = 0.1y (e)
f = 0.6, asi como para polarizacién TM vy fracciones de llenado de (b) f = 0.01, (d)

F=01y(f) f=0.6.

sentados en la esquina inferior izquierda de cada gréfica. La fraccién de llenado de 0.6
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corresponde a una de las estructuras foténicas fabricadas en el CIMAV.

Podemos observar que en las Figs. 45(a), (b), (c¢), y (d) no se obtuvo ninguna banda
prohibida para ambas polarizaciones. Esto quiere decir que la luz se transmitird a través
del cristal foténico truncado para todo el intervalo de frecuencias reducidas analizado
de 0 a 0.8. Por otro lado, en la Fig. 45(e) podemos observar la aparicién de una
banda prohibida angosta alrededor de la frecuencia reducida w, = 0.23 para f = 0.6
y polarizacién TE. En cambio para la misma fraccién de llenado y polarizaciéon TM,
observamos en la Fig. 45(f) la aparicién de dos bandas prohibidas, una alrededor de la
frecuencia reducida w, = 0.3 y otra en un rango mdas amplio de frecuencias reducidas
de 0.39 a 0.45. Esto nos indica que a estas frecuencias serd reflejada completamente
la luz. Estos resultados nos muestran que a fracciones de llenado mayores aparecen
bandas foténicas prohibidas.

Por otro lado, también se hicieron los cédlculos para el caso de inclusiones cuadradas
con las mismas constantes dieléctricas o indices de refraccién y fracciones de llenado de
f=0.1, f=0.3y f =0.51. Estailtima corresponde a una de las estructuras foténicas
fabricadas en el CIMAV. En este caso la fraccién de llenado estd dada por f = a?/D?,
donde a es la longitud del cuadrado y D = 1.4 el pardmetro de red. En la Fig. 46 se
muestran los resultados para este caso.

En la Fig. 46 se puede observar que aparecen bandas foténicas prohibidas para las
fracciones de llenado de f = 0.3 y f = 0.51 para la polarizacién TM, siendo notorio
que se incrementa el ancho de la banda foténica prohibida al incrementar la fracciéon de
llenado de 0.3 a 0.51. Para la polarizacién TM y fraccién de llenado de f = 0.3 aparece
una banda foténica prohibida alrededor de la frecuencia reducida w, = 0.22; mientras
que para la fraccién de llenado de f = 0.51 aparece para los intervalos de frecuencias

reducidas w, € [0.25 — 0.26] y w, € [0.28 — 0.32].
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Figura 46. Estructuras de bandas de un CF2D con una celda unitaria con inclusiones
cuadradas, formada por dos materiales dieléctricos con indices de refraccion n; = 3.681
y ny = 1 para polarizacién TE y fracciones de llenado de (a) f = 0.1, (¢c) f = 03y
(e) f = 0.51, asi como para polarizacién TM vy fracciones de llenado de (b) f = 0.1, (d)
f=03y(f) f=0.51.

Los resultados mostrados anteriormente de la estructura de bandas estédn asociados
a un CF infinito. Sin embargo, en la realidad, un CF tiene una longitud finita, por lo

que vamos a calcular su respuesta 6ptica mediante el cdlculo de la reflectancia como

funcién del dngulo de incidencia con el IEM para el mismo sistema truncado.
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V.3. Verificacion del IEM para sistemas finitos

Para verificar el método integral en sistemas finitos se consideraron dos casos: el sistema
de una interfaz simple entre dos medios dieléctricos y un sistema de dos interfaces entre

dos medios dieléctricos.

V.3.1. Sistema de una interfaz entre dos medios dieléctricos

Tomamos como primer problema un sistema constituido por una interfaz entre dos
medios dieléctricos como se muestra en la Fig. 47. Esto con el fin de comparar los
resultados numéricos con resultados obtenidos analiticamente mediante las ecuaciones
de Fresnel. Los resultados obtenidos para un haz de luz incidente con longitud de onda
de 1 pm, valores de las constantes dieléctricas e; = 1 y 2 = 13.55 (correspondientes al
aire y silicio respectivamente) e interfaz de longitud [ = 50 um para una polarizacién

TE se muestran en la Fig. 48.

Figura 47. Interfaz simple entre dos medios materiales con constantes dieléctricas ;1 y es.

Una vez resuelto el sistema de ecuaciones (como parte del IEM descrito en el Cap.

IV), obtenemos el campo esparcido reflejado y el transmitido. Esto nos permite verificar
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el método porque identificamos que se cumple la ley de reflexién y de refraccién (ley de
Snell). Para esto se calculan las integrales de los patrones de difraccién reflejado (Fig.
48(b)) y transmitido (Fig. 48(c)) sobre un intervalo angular definido que permiten
obtener la reflectancia R y transmitancia T como funcién del dngulo de incidencia. En
la Fig. 48(d) se muestra la reflectancia R y transmitancia T para el caso analitico

(lineas continuas) y numérico (lineas punteadas) respectivamente.

(a) (b)
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Figura 48. (a) Perfil de una interfaz entre dos medios, (b) campo esparcido en reflexion,
(c) campo esparcido en transmisién, (d) Reflectancia Ry Transmitancia T para una interfaz
entre aire y silicio ny = 1 y ny = 3.681 para polarizaciéon TE, mediante cdlculo numérico
(lineas punteadas) y analitico (lineas continuas).

Claramente se puede observar que el resultado numérico se ajusta bien al caso
analitico, por lo que podemos decir que el IEM también funciona para sistemas finitos.
Esto nos permite estudiar sistemas mds complejos, que es el objetivo de este trabajo

de investigacion.
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V.3.2. Sistema de dos interfaces entre dos medios dieléctricos

Ahora vamos a analizar un sistema un poco més complejo para compararlo con el cdlculo
analitico. El sistema estd mostrado en la Fig. 49 y estd formado por dos interfaces entre
tres medios dieléctricos con constantes dieléctricas €1, €2 y €3 = €1; es decir, el tercer
medio lo vamos a considerar como el primer medio. De esta manera, vamos a llamar
el sistema con solamente dos medios (formado por una placa o pelicula dieléctrica y el
medio que lo rodea). Para este sistema se consideré una pelicula con un ancho de d = 5
pm, longitud [ = 50 pym y una longitud de onda del haz incidente de 1 ym. En la Fig.
50 se muestran la reflectancia y trasmitancia variando el dngulo de incidencia para el
caso analitico (lineas continuas) y numeérico (lineas punteadas) bajo polarizacién TE

(Fig. 50(a)) y TM (Fig. 50(b)).

Figura 49. Sistema de dos interfaces entre tres medios materiales con constantes dieléctricas
€1, €2 Y €3 = €1-

Como se puede observar en la Fig. 50, nuevamente el cdlculo numérico mediante el
método integral se ajusta a los resultados del célculo analitico tanto para la polarizacién
TE como la TM, por lo que nos damos cuenta que el método integral también funciona

para este sistema.
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Figura 50. Reflectancia R y transmitancia T para dos interfaces entre aire y silicio (n; =1
y ny = 3.681) para la polarizacién (a) TE y (b) TM, mediante el cdlculo numérico (lineas
punteadas) y analitico (lineas continuas).

V.4. Respuesta 6ptica de un CF2D

Como primera aproximacién calcularemos la reflectancia y la transmitancia de un sis-
tema similar al de dos interfaces, pero esta vez con una inclusién cilindrica circular y
cuadrada en el medio que se encuentra entre las dos interfaces. Posteriormente reali-
zaremos el mismo cédlculo con 4 inclusiones y finalmente consideraremos el caso de 70
inclusiones cilindricas circulares como la estructura que se fabricé en el CIMAV. Para

estos casos consideramos una longitud de onda del haz incidente de 632 nm.

V.4.1. Sistema con una inclusién cilindrica circular entre dos

interfaces de dos medios dieléctricos

Mediante el IEM se analizé el siguiente sistema constituido por dos interfaces con una
inclusién cilindrica entre ellas, como se muestra en la Fig. 51. Este sistema es complejo
analizarlo de manera analitica, por lo que no se podra corroborar el resultado; sin
embargo, dados los resultados anteriores confiamos en la veracidad del método integral.
A continuacién se muestran los resultados obtenidos de la respuesta Optica para una
pelicula de silicio con un espesor d = 7 pm y longitud [ = 14 pym con una inclusién

cilindrica circular en el centro de la pelicula, lo cual se puede representar como un
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Figura 51. Sistema con una inclusién cilindrica circular entre dos interfaces de dos medios
materiales con constantes dieléctricas €1 y es.

sistema con dos interfaces entre aire (¢; = 1) y silicio (e = 13.55 ) con una inclusién
cilindrica circular en la regién interna como se muestra en la Fig. 51. Es importante
mencionar, que hemos elegido la longitud (I = 14 um) y espesor (d = 7 pm) de la
pelicula con las cuales fue creada la estructura foténica con 70 inclusiones; ademds por
la limitante del recurso computacional que se requerira para varias inclusiones. Por esta
razén, no se cumple la conservacién de la energfa ya que se requiere una longitud de al
menos de 50 micras como se mostro en la Fig. 50. En la Fig. 52 se ilustra la reflectancia
y trasmitancia variando el éngulo de incidencia para el caso analitico (lineas continuas)
y numérico (lineas punteadas) para diferentes fracciones de llenado bajo polarizacién
TE (Fig. 52(a)) y TM (Fig. 52(b)).

Podemos observar en la Fig. 52 que las curvas numéricas van cambiando su com-
portamiento en relacién con el caso analitico para dos interfaces. Esto es debido a
que la inclusién es dominante como se muestra para una fracciéon de llenado de 0.6 y
polarizaciéon TE, donde se tiene que a 25 grados para el caso analitico (sin inclusion)
practicamente se refleja todo; en cambio al momento de ponerle una inclusién ya tene-

mos una reflectancia de alrededor del 68%.
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Figura 52. Reflectancia y trasmitancia de una pelicula de silicio (ny = 3.681) de espesor
d =T pm y longitud [ = 14 um variando el dngulo de incidencia para el caso analitico
sin inclusiones (lineas continuas) y el numérico con una inclusién (lineas punteadas) para
diferentes fracciones de llenado bajo polarizacién (a) TE y (b) TM.

V.4.2. Sistema con cuatro inclusiones cilindricas circulares en-

tre dos interfaces de dos medios dieléctricos

Otro sistema analizado con las mismas caracteristicas que el caso anterior es el que se
muestra en la Fig. 53, en el cual ahora se incluyen 4 inclusiones cilindricas circulares

en el medio que se encuentra entre las dos interfaces.

Figura 53. Sistema con cuatro inclusiones cilindricas circulares entre dos interfaces de dos
medios materiales con constantes dieléctricas 1 y €.

En la Fig. 54 se muestran los efectos que tienen cuatro inclusiones cilindricas, para
fracciones de llenado de f = 0.01,0.1 y 0.6 en una pelicula de silicio con indice de

refraccién de 3.681, una longitud de las interfaces de 14 ym y una distancia entre las
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interfaces de 7 pm para los modos TE y TM. Como se observa en la Fig. 54, también
se tiene que las curvas numéricas van cambiando su comportamiento en relacién con
el caso analitico de dos interfaces (sin inclusiones). Esto es mds claro, ya que las 4

inclusiones son dominantes como en el caso anterior.
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Figura 54. Reflectancia y trasmitancia de una pelicula de silicio (ny = 3.681) de espesor
d =7 pum y longitud [ = 14 um variando el dngulo de incidencia para el caso analitico sin
inclusiones (lineas continuas) y el numérico con cuatro inclusiénes (lineas punteadas) para
diferentes fracciones de llenado bajo polarizacién (a) TE y (b) TM.

V.4.3. Sistema con setenta inclusiones cilindricas circulares

entre dos interfaces de dos medios dieléctricos

Finalmente se analiz6 el sistema de setenta inclusiones cilindricas circulares entre dos
interfaces, tal como una de las muestras fabricadas en el CIMAV. Los resultados numéri-
cos de una pelicula de silicio con espesor de d = 7 pum y longitud [ = 14 pym se muestran
en la Fig. 55.

En estos resultados podemos observar que para ambas polarizaciones obtenemos
una mayor reflectancia cuanto mayor sea la fraccién de llenado, como es el caso para
la fraccion de llenado de 0.6. Caso contrario en la transmitancia que disminuye para
todas las fracciones de llenado analizadas. Podemos decir entonces que este sistema
que representa un CF2D de 70 cilindros con base circular de aire con una fraccién de

llenado de 0.6 es un buen material reflectante.
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Figura 55. Reflectancia y trasmitancia de una pelicula de silicio (ny = 3.681) de espesor
d =7 pm y longitud [ = 14 um variando el dngulo de incidencia para el caso analitico

sin inclusiones (lineas continuas) y el numérico con 70 inclusiénes (lineas punteadas) para
diferentes fracciones de llenado bajo polarizacién (a) TE y (b) TM.
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Capitulo VI

CONCLUSIONES

En este capitulo damos un breve resumen y en base a los resultados obtenidos enuncia-
mos las conclusiones més importantes del trabajo.

En el presente trabajo mostramos la técnica del haz enfocado de iones (FIB) para la
fabricaciéon de un CF2D, con el cual se fabricaron dos estructuras foténicas con periodi-
cidad cuadrada sobre un sustrato de silicio. Ademds se realizé un estudio experimental
y numérico de las propiedades reflectivas de las estructuras cristalinas con periodicidad
cuadrada.

Por tanto, las conclusiones mds importantes de este trabajo son las siguientes.

Basdndose en los resultados obtenidos, podemos concluir que es posible fabricar
CF2D’s con dimensiones cercanas a las nanométricas empleando el equipo JEOL JEM9320-
FIB del CIMAV. Las estructuras foténicas que pueden obtenerse con la metodologia de
fabricacién es bastante buena y competitiva con los cristales foténicos reportados en
la literatura reciente. Sin embargo, es importante destacar que para maquinar orificios
circulares fue necesario utilizar la modalidad de maquinado con geometria de “spot” en
el FIB. Asi como controlar la corriente de iones de acuerdo a la consistencia mecdnica

del sustrato de silicio para que el orificio resultante fuera un circulo.
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Por otra parte, se realizaron mediciones de la reflectancia especular en funcién del
angulo de incidencia, haciendo incidir un haz de luz de forma perpendicular al plano de
las inclusiones circulares y cuadradas, utilizando cuatro diferentes longitudes de onda.
Fue factible llevar a cabo estas mediciones de manera que los resultados fueron repro-
ducibles. Es importante mencionar que esta parte experimental no se puede comparar
con los resultados obtenidos en el andlisis numérico debido a que son sistemas diferentes.
Para la parte experimental se hizo un andlisis de una estructura cristalina periédica en
2D, pero debido al espesor pequeno fue tratado como un CF3D. En cambio para la
parte numérica fue considerado el cristal en 2D para poder emplear el método integral
desarrollado bajo una teoria escalar. Por esta razoén, el CF2D fue estudiado de manera
diferente al caso experimental ya que la iluminacién fue en la direccién de un plano
paralelo a la periodicidad del sistema.

Para la parte numérica, aplicamos un método numérico conocido como el Método
de la Ecuacién Integral para calcular primeramente la estructura de bandas de un
CF2D formado por una celda unitaria cuadrada con inclusiones cilindricas circulares
o cuadradas, donde consideramos dos materiales dieléctricos diferentes (aire y silicio).
Estas estructuras fueron analizadas para los casos de la polarizacion transversal eléctrico
(TE) y transversal magnético (TM).

El cédlculo de las estructuras de bandas para un CF2D con una celda unitaria
cuadrada y con inclusiones cilindricas circulares o cuadradas nos permite concluir, que al
variar la fraccién de llenado las estructuras presentan bandas prohibidas para fracciones
mayores en ambas polarizaciones, pero mds anchas para la polarizacion TM cuando se
tienen inclusiones circulares. Para el caso de inclusiones cuadradas se tiene también la
aparicién de bandas prohibidas para la polarizacién TM a fracciones mayores, aunque

no se obtuvieron para la polarizacién TE.
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El método numérico también se aplicé para estudiar la respuesta 6ptica variando el
angulo de incidencia de un sistema de una interfaz simple entre dos medios dieléctricos
diferentes, mostrando resultados equivalentes a los analiticos. Posteriormente se aplicé
el método para un sistema de dos interfaces llegando a los mismos resultados que el
caso analitico. Partiendo de estos resultados confiables, se aplicé el mismo método para
analizar el caso finito de un CF2D.

Los resultados obtenidos para un CF2D finito muestran que para fracciones de
llenado mayores se obtiene una reflectancia mayor como fue para el caso de una frac-
cién de llenado de 0.6 para ambas polarizaciones. También se tiene que para la fraccién
de llenado de 0.6 ya no obtenemos reflectancias bajas para ningtin dngulo de incidencia
como se tuvo en el caso de una pelicula simple de silicio. Es notable que todas las es-
tructuras foténicas construidas y estudiadas en este trabajo de investigaciéon mostraron
una sensibilidad significativa a la polarizacién de la luz incidente.

Concluimos que el Método Integral es una muy buena herramienta numérica para el
estudio y andlisis de las propiedades 6pticas de estas estructuras foténicas consideradas,
tanto para el caso finito como para el infinito. Ademds de que una de las grandes
ventajas que tiene el método integral en comparaciéon con otros métodos, es que sélo
toma en cuenta un nimero finito de puntos de muestreo a lo largo de los contornos
de la celda unitaria o interfaces y de sus inclusiones, lo cual nos reduce la cantidad de
recursos computacionales necesarios para el cdlculo. Como trabajo futuro, se pretende
generalizar el método integral para poder estudiar sistemas periédicos en 3D.

Finalmente, también es relevante mencionar que con este trabajo de investigacién

se obtuvieron los siguientes productos:

e Estancia de investigacion en el Centro de Investigacién en Materiales Avanzados

(CIMAYV), campus Chihuahua.
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e Presentacién del trabajo en un congreso internacional, uno nacional y uno estatal.

e Elaboracién de un articulo en extenso referente al trabajo presentado en el Con-
greso Estatal de Ciencia, Tecnologia e Inovacién. En proceso también estd el

articulo en extenso del congreso internacional de NANOTECH.
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