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Resumen

Las estructuras foténicas son materiales disefiados de tal manera que pueden
controlar la propagacién de las ondas electromagnéticas dentro de su estructura.
Esto es posible gracias a la periodicidad de su indice de refraccidén que acttia como
un potencial periédico generando brechas de transmisién prohibidas. La manip-
ulacién de las ondas electromagnéticas en los materiales foténicos depende del
diseno de sus estructuras permitiendo asi el desarrollo de diversos dispositivos
para diferentes aplicaciones. Entre algunas de las estructuras mas sencillas se
destacan los filtros, microcavidades y biosensores; en particular en este traba-
jo nos interesan los espejos de Bragg y los espejos de banda ancha que reflejan
desde longitudes de onda especificas hasta rangos muy amplios del espectro elec-
tromagnético permitiendo su uso en diversas aplicaciones, como en dispositivos
de concentracién solar, entre otros.

El silicio poroso (p-Si) es un material apto para fabricar estructuras foténicas
reflectivas, formadas por capas alternadas de diferentes indices de refraccién. En
el proceso de disefo y fabricacidn de estos dispositivos es de vital importancia
la caracterizacién adecuada de las propiedades épticas del p-Si, en particular
de los indices de refraccién de capas de diferentes porosidades. En este trabajo
obtuvimos mediante diferentes técnicas, experimentales y tedricas, los indices
de refraccién de p-Si y presentamos un procedimiento préctico para evaluar con
precisién los valores obtenidos. La metodologia que proponemos aqui consiste en
el uso de parametros cuantitativos basados en la comparacién de los experimentos
con la teoria. Esta comparacién se realiza en forma similar a las medidas de
calidad optica.

El disefio 6timo para producir espejos fotdnicos de alta calidad es complicado
debido a la diversidad de posibles arreglos periddicos y la configuracién correcta



de capas que cada espejo diferente necesita. Cuando se busca disefiar espejos
con una brecha foténica amplia, por ejemplo para aplicaciones de concentracién
solar, es necesaria la superposicién de varios espejos de Bragg. Sin embargo, no
es sencillo escoger la configuracién éptima de los espejos de Bragg tal que se
superpongan adecuadamente para cubrir todo el rango de longitudes de onda de-
seado. En este trabajo desarrollamos un método de optimizacién estocastica para
disefar estructuras reflectivas de alta calidad fotdnica. Este método combina un
algoritmo hibrido de busquedas aleatorias con una metodologia de exploracién
de espacio reducido para obtener una configuracién optimizada de la estruc-
tura foténica deseada. En el procedimiento de optimizacién la evaluacién de las
posibles estructuras fotdénicas se realiza mediante el cdlculo de los espectros de
reflectancia tedricos. Realizamos estos célculos usando el método de la matriz
de transferencia donde implementamos el modelo de espesores equidistantes que
considera la transmisién incoherente de la luz en las estructuras, logrando asi el
calculo de espectros de reflectancia mds realistas. Con la fabricacién de diferen-
tes espejos fotdnicos de p-Si mostramos la viabilidad de nuestro procedimiento y
encontramos buena concordancia entre experimento y teoria utilizando una fun-
cién de mérito. Presentamos con este método una manera optimizada de disenar
estructuras fotdnicas reflectivas de banda ancha que pueden ser fabricadas con
diferentes materiales y disefiadas para distintas aplicaciones.

Las aplicaciones que exploramos en este trabajo incluyen el uso de espejos
foténicos como sustratos para depositar nanoantenas sobre ellos con el objetivo
de mejorar el funcionamiento de los dispositivos para cosechar radiacién infrarroja
(IR). Realizamos una caracterizacién con cdmara termografica para evaluar el au-
mento de temperatura en las diferentes muestras con y sin espejo y encontramos
que los espejos fotdnicos ayudan a mejorar la eficiencia de las nanoantenas.
Adicionalmente, mediante pruebas realizadas con termografia de alta resolucién
determinamos el aumento de temperatura de una seccién transversal de una oblea
de silicio cristalino y un espejo optimizado de p-Si. Estudiamos la distribucién
de temperatura en las muestras y los resultados coinciden con el efecto dptico
en un espejo de multicapas que no permite la incidencia de la radiacién en su
estructura. Aqui obtuvimos evidencia experimental para una mejor comprensién
de la interaccidn de la radiacién IR con los espejos fotdnicos.

Finalmente, también contribuimos con la fabricaciéon de espejos de Bragg
para la produccién de micro-motores fotdnicos. Estos son dispositivos disenados
para atrapar las ondas electromagnéticas dentro de su estructura y aprovechan
la presidén de la radiacidén para formar oscilaciones mecanicas en el dispositivo.
Estas oscilaciones se modelaron tedricamente y compararon con resultados ex-



perimentales mostrando buena coincidencia.



Abstract

Photonic structures are materials designed to control the propagation of the
electromagnetic waves within their structure. This propagation control is pos-
sible due to the periodicity of their refractive indices which act as a periodic
potential generating band gaps of forbidden transmission. The manipulation of
the electromagnetic waves in photonic materials depends on the design of their
structures allowing the development of custom designed devices for many appli-
cations. Among the most straightforward structures are filters, microcavities, and
biosensors; particularly in this work, we are interested in Bragg and broadband
mirrors which reflect from specific to wide wavelength ranges of the electromag-
netic spectrum.

Porous silicon (p-Si) is a suitable material to fabricate reflective photonic
structures, formed of alternating layers of high and low refractive index. The fair
characterization of the optical properties of p-Si is of great value for the fabrica-
tion and design of these devices, especially the refractive indices of the layers with
different porosities. In this work, we obtained values for the refractive indices of
p-Si from different experimental and theoretical techniques and present a prac-
tical procedure to evaluate them. The methodology that we propose consists of
using quantitative parameters based on the comparison of the experiments with
theory in a similar way as the optical quality measures.

To achieve an optimum design to produce high-quality photonic mirrors is
complicated due to the different possible periodic arrangements and the ade-
quate layer configuration that each different mirror needs. When designing mir-
rors with an increased bandgap, for example for solar concentration applications,
the superposition of several Bragg mirrors is needed. However, it is no easy
task to find the optimum configuration of Bragg mirrors such that they super-



pose adequately to cover the complete desired wavelength range. In this work,
we developed a stochastic optimization method to design high quality reflecting
photonic structures. This method combines a hybrid algorithm of random search
with a methodology of reduced space search to obtain an optimized configura-
tion of the desired photonic structure. The optimization procedure is evaluated
through theoretical reflectance spectra simulated using the transfer matrix and
the equispaced thickness methods, which improve the calculations due to the
consideration of incoherent light transmission through the structure. We show
the viability of our procedure by fabricating different photonic mirrors with p-Si
and find good agreement between theory and experiment using a merit function.
Herein we present an optimized manner to design broadband reflecting photonic
structures which can be fabricated with different materials and designed for many
applications.

In this work, we explored some applications which include the use of photonic
mirrors as substrates to deposit nanoantennas on them with the aim of enhancing
their operation to collect infrared radiation (IR). Using a thermal characterization
with an infrared camera, we evaluated the temperature increase in different sam-
ples finding that the mirrors might upgrade the efficiency of the nanoantennas.

We also studied heat transfer in optimized multilayered mirrors for their use
in solar concentration applications. Here we obtained experimental evidence for
a better understanding of the interaction of IR radiation with photonic mirrors.
We realized experiments with an infrared camera and determined the increase of
temperature in a transversal section of a crystalline silicon wafer and compared
it to an optimized p-Si mirror. The results agree with the optical effect in the
multilayered mirror that forbids the incidence of the radiation in the structure.

Finally, we contributed to the fabrication of Bragg photonic mirrors for the
production of photonic micro-motors. These devices are designed to trap electro-
magnetic waves within its structure and take advantage of the radiation pressure
to form mechanical oscillations in the device. These oscillations are modeled
theoretically and compared with experimental results showing good agreement.
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Introduccion

Desde la prehistoria el ser humano ha aprovechado el entendimiento de las
propiedades de los recursos naturales para su uso en la fabricacién de herramien-
tas dtiles en su dia a dia. Con el paso del tiempo, se ha incrementado con-
siderablemente nuestro conocimiento sobre las caracteristicas de los materiales
resultando en avances muy importantes en el desarrollo de la tecnologia. En las
tltimas décadas del siglo actual ha habido un creciente interés en el estudio de
las propiedades Opticas de los materiales donde la interaccién de la luz con la
materia es el principal objeto de estudio.

Lograr el control de la respuesta de las ondas electromagnéticas mediante la
creacion de materiales para fines especificos, es una muestra del desarrollo tec-
noldgico. A partir de la produccién de materiales que reflejan perfectamente un
rango de longitudes de onda de la luz, o que permiten su propagacién tinicamente
en una direccidén, hasta materiales que confinan la luz en regiones especificas,
surge una gran lista de aplicaciones para la creacién de diversos dispositivos. A
este tipo de materiales, que pueden controlar la propagacién de la luz depen-
diendo de su disefio y estructura, se les llama cristales foténicos. Estos estan
inspirados en fenédmenos de interferencia que ocurren frecuentemente en la natu-
raleza, como la coloracién brillante de las alas de las mariposas, algunos insectos
o las plumas de los pavorreales, donde la reflexién de los colores se da debido
a patrones repetidos en la microestructura que presentan, y no por pigmentos.
Los cristales fotdnicos estan formados por un arreglo periédico de materiales
dieléctricos y tienen la propiedad de controlar la propagacién de las ondas elec-
tromagnéticas debido a la existencia de brechas fotdnicas. Estas son brechas
donde la transmision de ciertas frecuencias estd prohibida. De esta manera los
cristales fotdnicos presentan propiedades analogas a los materiales electrénicos



donde la geometria de su estructura dicta las propiedades de conduccién de los
electrones [1]. La direccién de la periodicidad en la estructura define la dimen-
sionalidad de los cristales foténicos, siendo los unidimensionales los mas sencillos
al estar conformados por arreglos de multicapas.

Entre los diversos dispositivos dpticos que pueden fabricarse se destacan los
espejos, utilizados desde la Edad Media donde se producian mediante el pulido de
metales, mas tarde mediante el plateado de vidrio y en la actualidad con diversos
métodos como la evaporacién de diferentes materiales, el depdsito de capas del-
gadas [2] o la creacién de reflectores fotdnicos. Estos espejos se componen por
cristales foténicos unidimensionales formados por capas alternantes de diferente
indice de refraccién.

Cuando una onda electromagnética incide en la estructura fotdnica esta es
reflejada totalmente si su frecuencia estd dentro de la brecha de transmision
prohibida que genera el arreglo periddico. Esta onda incidente es parcialmente
reflejada en la interfaz de cada capa, debido a la periodicidad de las capas y al
cumplir la condicién del 1/4 de camino éptico las mdltiples reflecciones interfieren
destructivamente evitando la propagacién de la onda, se forma asi un espejo
foténico [1]. A un espejo foténico que refleja tnicamente cierta longitud de onda
central se le llama espejo de Bragg y se caracteriza por tener una brecha foténica
estrecha alrededor de dicha longitud de onda. Si se desea fabricar estructuras
fotdnicas que reflejen un rango mds amplio de longitudes de onda es necesaria
la superposicion de varios espejos de Bragg para ensanchar la brecha foténica.
Sin embargo, no es sencillo escoger la configuracion de los espejos de Bragg
y sus longitudes de onda centrales tal que se superpongan adecuadamente para
cubrir todo el rango deseado. Se han desarrollado muchas maneras diferentes para
disenar este tipo de espejos, como por ejemplo mediante el uso de relaciones de
recurrencia [3], estructuras escalonadas [4,5] o mediante perfiles de incremento
gradual [6-8]. Comulnmente, la versatilidad de estos métodos estd limitada a
parametros estructurales empiricos, como el nimero de capas de la estructura,
o la cantidad necesaria de espejos de Bragg, restringiendo asi su utilidad.

En este trabajo proponemos un método practico y versatil para disenar estruc-
turas fotdnicas reflectivas que puede aplicarse para diferentes materiales dieléctri-
cos. La metodologia que proponemos aqui se basa en los principios de la opti-
mizacién estructural, donde se busca la mejor estructura que cumpla con ciertas
restricciones, mismas que pueden usarse como una medida de lo que es “mejor”,
i.e. como una funcién de evaluacién llamada funcién objetivo. Por lo tanto,
un problema de optimizacién se formula para definir un parametro para el de-
sempefio de la estructura como una funcién objetivo que debe ser maximizada



o minimizada al utilizar algunas de las restricciones [9]. Para resolver un proble-
ma de optimizacidn existen muchas estrategias diferentes que pueden utilizarse
dependiendo de las caracteristicas y restricciones del sistema. En este trabajo
proponemos una optimizacion estocdstica cuyo algoritmo fue desarrollado es-
pecificamente para el disefio de espejos fotdnicos altamente reflectivos. Con esta
metodologia ofrecemos una manera (til para disefar espejos fotdnicos con el
tnico requisito de definir el rango de longitudes de onda deseado y la necesidad
de conocer los indices de refraccion de los materiales dieléctricos que conforman
la estructura de multicapas.

Para lograr una optimizacion efectiva es importante la estrategia de la bisque-
da de un 6ptimo y también la determinacién de una funcién objetivo adecuada.
Debido a que el propdsito de este trabajo se enfoca en la produccién de espejos
fotdnicos altamente reflectivos, la funcidén objetivo que proponemos estd basada
en el célculo de su espectro de reflectancia. Para esto se utiliza cominmente el
método de matriz de transferencia que, mediante el analisis de la propagacién
coherente de los campos electromagéticos totales a través de la estructura de
multicapas, calcula cuales longitudes de onda de la luz pueden ser reflejadas por
el espejo. Sin embargo, en esta descripcidn no se toman en cuenta las imper-
fecciones que puede haber en las capas y que pueden ser causa de efectos de
dispersién parcial de la luz. Para simular los espectros de reflectancia de manera
mas realista es necesario tomar en cuenta los efectos de la interferencia parcial-
mente incoherente de la luz debido a defectos en las capas, como la rugosidad
por ejemplo. Por esta razén consideramos en este trabajo la adaptacién de un
modelo que extiende el método de matriz de transferencia para tomar en cuenta
las imperfecciones de las capas: el modelo de espesores equidistantes propues-
to por K. Kang et al. [10], implementando con un pardmetro experimental la
rugosidad en las interfaces de las capas.

Las estructuras foténicas unidimensionales tipicamente se fabrican mediante
la deposicién de capas alternantes de diferentes materiales como por ejemplo
TiO,/SiO, mediante técnicas de sputtering [11]. Con estas técnicas es posible |a
preparacién de sustratos muy grandes, pero tienen la desventaja de que solamente
son posibles valores discretos de los indices de refraccién de los materiales. Se ha
mostrado en cuantiosos trabajos que el silicio poroso es un material viable para
la fabricacion de estructuras fotdnicas debido a la dependencia de su porosidad,
y por lo tanto su indice de refraccidén, con las condiciones de su preparacién
[12-16]. De esta manera, al controlar las propiedades 6pticas del silicio poroso es
posible construir estructuras de multicapas con diferentes porosidades utilizando
el mismo material facilitando los procesos de fabricaciéon de los espejos fotdnicos.



Es asi como, tras dominar las condiciones de fabricacién del silicio poroso, es
de gran importancia la caracterizacién precisa de los valores de sus indices de
refraccion. Entre las técnicas mas comunes para su determinacion se destaca la
elipsometria espectroscépica basada en la medicion de la transformacion de la
polarizacién que ocurre después de la refleccion de un haz polarizado sobre un
sustrato [17]. Sin embargo, mostramos en este trabajo mediante la evaluacién
con una métrica como factor de calidad, que esta técnica no es adecuada para
la obtencién de valores de los indices de refraccion del silicio poroso para la
fabricacion de espejos fotdnicos. Exploramos consecuentemente otros métodos
para la aproximacion de los indices de refraccién mediante diferentes métodos de
medio efectivo y utilizando el factor de calidad proponemos un procedimiento de
evaluacién para el desempefio de dichos indices [14].

Finalmente, al conocer las propiedades dpticas de los materiales y con una he-
rramienta de disefio optimizada es posible la fabricacién de estructuras foténicas
reflectivas para su uso en diferentes aplicaciones. Algunos ejemplos de dispositivos
épticos que pueden fabricarse son las guias de onda [18-20], microcavidades y
espejos de Bragg [16], espejos para ldseres [21], espejos de banda ancha [15,22],
sensores quimicos y bioldgicos [23,24] entre muchos otros.

En este trabajo presentamos la exploracién de tres diferentes aplicaciones para
espejos fotdnicos de silicio poroso con el propdsito de abrir posibilidades futuras
y aportar mayor informacién sobre algunas de sus propiedades. Presentamos un
estudio experimental del uso de espejos foténicos como sustratos de nanoantenas
metélicas para mejorar su desempefio [25]. Mediante una caracterizacién térmica
y eléctrica evaluamos la capacidad de las nanoantenas sobre diferentes sustratos
para captar energia. Con el mismo arreglo experimental analizamos el transporte
de calor en espejos fotdnicos de banda ancha para su empleo en aplicaciones
de concentracién solar [3]. Adicionalmente contribuimos con la fabricacién de
micromotores foténicos compuestos por dos espejos de Bragg autosoportados
para la creacién de oscilaciones autosostenidas y forzadas [26,27]. Los resultados
obtenidos del estudio de estas aplicaciones presentan un preambulo para trabajo
futuro.

En lo referente al contenido de esta tesis, en el primer capitulo proporcionamos
los fundamentos tedricos necesarios para entender la interaccién de la luz con
las estructuras fotdnicas reflectivas y detallamos como estas deben estar confor-
madas para lograr una maxima reflexion. Mediante la descripcién del método de
matriz de transferencia y con la implementacién de dos modelos donde se con-
sideran las imperfecciones en las capas que conforman las estructuras, es posible
la simulacién de espectros de reflectancia mas realistas. Aqui presentamos la



comparaciéon de ambos modelos donde el modelo de espesores equidistantes es
favorecido y consecuentemente es utilizado para calcular todos los espectros de
reflectancia tedricos en este trabajo.

Para la produccion de los espejos fotdnicos con silicio poroso, en el segun-
do capitulo describimos el procedimiento experimental para la fabricacion de las
multicapas de silicio poroso mediante ataque electroquimico. Debido a la impor-
tancia de una caracterizacién precisa de los indices de refraccién presentamos
una novedosa evaluacién del desempeno de diferentes valores de indices de re-
fraccion obtenidos por elipsometria espectroscépica y diversos métodos de medio
efectivo [14]. Mediante una métrica definida como factor de calidad realizamos
la valoracién de los indices y presentamos los resultados obtenidos. De esta ma-
nera obtenemos valores precisos de los indices de refraccién del silicio poroso,
necesarios para la fabricacién de estructruas foténicas de alta calidad.

En el tercer capitulo presentamos el método de optimizacién estocastica de-
sarrollado en este trabajo para disefar espejos fotdnicos de banda ancha alta-
mente reflectivos. Introducimos los tres parametros estructurales que definen los
posibles arreglos de multicapas que conforman un espejo fotdnico, mismos que
optimizamos mediante un algoritmo hibrido de busqueda global y local. Con la
definicién de una funcién objetivo que busca la maxima reflectancia del espectro
de reflectancia de los espejos fotdnicos evaluamos las diversas posibilidades hasta
el hallazgo de una estructura éptima. Haciendo uso de esta practica herramienta
de disefio se fabrican diferentes estructuras fotdnicas reflectivas con silicio poroso
y demostramos muy buena coincidencia con la teoria mediante una funcién de
mérito probando exitosamente la viabilidad del método.

Proporcionamos en el cuarto capitulo la exploracion experimental de tres di-
ferentes aplicaciones con estructuras fotdnicas reflectivas. Aqui analizamos el
uso de espejos fotdnicos como sustratos para nanoantenas buscando mejorar su
desempeno en la captacién de energia. Mediante una caracterizacién térmica,
donde se realizan mediciones de temperatura con una camara infraroja con una
alta resolucion espacial, evaluamos la capacidad de las nanoantenas para cap-
turar energia al estar depositadas sobre diferentes sustratos. También analizamos
el transporte de calor en espejos fotdnicos optimizados de banda ancha para su
empleo como espejos secundarios en concentradores solares. Ademds de presentar
resultados interesantes, en este capitulo proporcionamos un procedimiento expe-
rimental que abre la posibilidad de trabajo futuro en el estudio de la transferencia
de calor en microestructuras. Presentamos también otro proyecto en el cual se
ha colaborado con el grupo de J. E. Lugo et al. con la fabricacién de espejos
fotdnicos autosoportados para la produccién de micromotores fotdnicos [26, 27].



En este estudio se analizaron oscilaciones autosostenidas y forzadas en los mi-
cromotores proporcionando asi mayor informacién sobre estos dispositivos que
pueden ser de utilidad en diversas aplicaciones.

Finalmente, exponemos las conclusiones de esta tesis donde se resumen las
aportaciones y los resultados mas importantes de este trabajo de investigacion.



Capitulo 1

Estructuras fotonicas

En este capitulo presentamos algunos de los aspectos mas importantes para
comprender la interaccién de las ondas electromagnéticas (EM) con estructuras
fotdnicas unidimensionales, en particular con estructuras reflectivas: espejos de
Bragg y de banda ancha. Aqui describimos cémo se conforman los espejos de
banda ancha y presentamos una manera de distribuir las longitudes de onda
centrales para lograr espejos fotdnicos con espectros de alta reflectancia. Pro-
porcionamos ademas los fundamentos tedricos necesarios para poder simular los
espectros de reflectancia en dichas estructuras. Para esto hemos implementado
el uso de dos modelos que consideran las imperfecciones del material logrando
asi cdlculos tedricos mas realistas.

1.1. Estructuras fotdnicas reflectivas

Los cristales fotdnicos, llamados también estructuras fotdnicas, son mate-
riales disenados de tal manera que controlan la propagacién de las ondas EM
dentro de la estructura. Esto es posible gracias a la periodicidad de su indice de
refraccion que actia como un potencial periddico generando brechas de trans-
mision prohibidas. Los fotones con longitudes de onda comparables al periodo y
al tamafio caracteristico de la estructura no pueden propagarse debido a estas
brechas foténicas [1]. Unicamente las ondas EM con ciertas frecuencias permiti-
das, que corresponden a las bandas de energia del cristal foténico, pueden viajar
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dentro de la estructura. La propagacién de la luz puede controlarse al modificar
las brechas y bandas fotdnicas cambiando el diseno y los materiales de la estruc-
tura fotdnica. De esta forma es posible disefiar diferentes arreglos foténicos para
crear diversos dispositivos como filtros de longitudes de onda especificas [16],
microcavidades [19], biosensores [23], espejos de Bragg [14] y espejos de banda
ancha [15], micromotores fotdnicos [26,27], entre otros.

El control de las ondas EM solamente es posible en la direccién de la periodi-
cidad del indice de refraccién; puede ser en 1, 2 o 3 dimensiones. Las estructuras
mas sencillas son las unidimensionales que estan formadas por capas alternantes
de indice de refraccién altas (7n,) y bajas (1,) con espesores repetidos d, y d,
respectivamente. Estos arreglos de multicapas pueden diseiiarse de tal manera
que reflejen ondas EM con longitudes de onda especificas A formando asi los
llamados espejos de Bragg.

En este trabajo nos enfocamos en el diseio, fabricaciéon y algunas aplicaciones
de estructuras fotdnicas reflectivas: espejos de Bragg y espejos de banda ancha.
A continuacién se describe cémo se constituyen los diferentes tipos de espejos
fotdnicos.

1.1.1. Espejos de Bragg

Cuando una onda EM con una longitud de onda especifica entra al arreglo de
multicapas, esta es parcialmente reflejada en las interfaces de cada capa debido
a la periodicidad del indice de refraccién. Para lograr un maximo de reflexién es
necesario que las reflexiones provenientes de toda la estructura sean constructivas
y para ello el espesor de cada capa d; debe satisfacer la relacién del camino dptico:
Nid; = A/4; donde i = a, b para las capas de indice de refraccién alto 1, y bajo
Ny respectivamente. Adicionalmente es necesario que el contraste de los indices
entre las capas (1,/Mp) sea alto para poder formar una brecha foténica amplia
alrededor de una longitud de onda central A creando asi un espejo perfecto. A
la estructura de multicapas, como la mostrada en la figura 1.1, que satisface
estas propiedades se le llama espejo de Bragg. El espejo de Bragg mostrado en
el esquema de la figura 1.1 estd formado por 6 periodos, i.e. 6 capas de 1,y 6
capas de 1.
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Figura 1.1: Esquema de un espejo de Bragg formado por capas alternantes de indice
de refraccion alto (n,) y bajo (7).

1.1.2. Espejos de banda ancha

El ancho de la banda foténica de un espejo de Bragg estd definido como
el rango de longitudes de onda donde hay maxima reflectancia y depende del
contraste de indices de refraccidn entre las capas que forman la nanoestructura.
Cuando se busca disefiar espejos con una banda foténica mayor, por ejemplo para
aplicaciones de concentracién solar [3], es necesaria la superposicién de varios
espejos de Bragg, resultando en una banda foténica mas ancha. Sin embargo, no
es sencillo escoger la configuracién de los espejos de Bragg tal que se superpongan
adecuadamente para cubrir todo el rango de longitudes de onda deseado. En
la figura 1.2 se muestra un esquema de un espejo de banda ancha, formado
por ny nimero de espejos de Bragg (llamados en este contexto subespejos),
donde cada uno refleja alrededor de una longitud de onda central A. La eleccién
adecuada de cada A representa uno de los aspectos mas importantes para cumplir
con dicho objetivo. Ya hemos abordado este problema en un trabajo anterior
[15] donde proponemos el uso del aproximante de Padé como una solucién para
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encontrar diferentes maneras de distribuir las A de los subespejos. A continuacién
detallamos esta metodologia, ya que conforma parte de nuestra propuesta de
optimizacién estocastica.

A1)

Am)

AD

Figura 1.2: Esquema de un espejo foténico de banda ancha formado por f subespejos
de 3 periodos cada uno.

Distribucién de longitudes de onda de Padé

La distribucién de longitudes de onda centrales A(ng) adecuada para disefar
un espejo foténico de banda ancha puede encontrarse mediante el método basado
en el aproximante de Padé [15]. Aqui se asigna la longitud de onda central de
cada subespejo (ng =1,...,n;, ..., f) mediante la siguiente relacién:

a-+ang

A =
(nS) 1+b1ns7

(1.1)
donde a, a; y b son coeficientes desconocidos; que pueden ser univocamente
definidos al resolver el siguiente sistema de ecuaciones:

_a+tarl

( ) _a+an;
C1+b 1

atain; _ataf
14bin;’

=Ty 12

Any) A(f)
El rango de longitudes de onda del espejo estd delimitado por la longitud de
onda central del primer A(1) y dltimo subespejo A(f) definiendo asi su banda

fotdnica. Para resolver el sistema de ecuaciones 1.2 también es necesario conocer
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cual subespejo es es intermedio n; y su correspondiente longitud de onda cen-
tral A(n;). El cambio de estos dos parametros (n; y A(n;)) establecen la forma
de la distribucién A(ns) de manera que su eleccién influye directamente en la
continuidad y la reflectancia de la brecha foténica del espejo. En este trabajo
proponemos un método de optimizacion estocastica donde buscamos los valores
Optimos de ambos pardmetros para disefar espejos de banda ancha altamente
reflectivos. Este método estocdstico esta descrito mas adelante en el capitulo 3.

Dentro de los aspectos importantes para el disefo de los espejos fotdnicos
estd la simulacion de sus espectros de reflectancia. Estos nos permiten visualizar
graficamente el porcentaje de reflectancia para cada longitud de onda incidente
en la estructura, mostrando asi las bandas foténicas de los espejos. Para calcular
la reflectancia de una estructura de multicapas se utiliza comunmente la teoria
de matriz de transferencia basada en las ecuaciones de Maxwell. En la siguiente
seccion mostramos en que consiste este método para calcular los espectros de re-
flectancia. Posteriormente incluimos una manera de considerar imperfecciones en
las multicapas para simular los espectros de reflectancia de manera mas realista.

1.2. Espectros de reflectancia tedricos

Uno de los métodos mds usados para calcular los espectros de dispersién en
estructuras de multicapas es el método de matriz de transferencia (MMT). Esta
metodologia consiste en analizar la propagacidn de los campos electromagnéticos
(EM) totales a través de una estructura de multicapas. De acuerdo a las ecua-
ciones de Maxwell, los componentes transversales de los campos eléctrico E y
magnético H =M /u deben ser continuos en la interfaz de cada capa, de manera
que si se conocen los campos EM incidentes es posible determinar los campos
EM al final de cada capa mediante la matriz caracteristica My, [28]. Al tomar en
cuenta que una onda EM linealmente polarizada que incide en una capa dieléctri-
ca delgada experimenta un cambio de fase, se obtiene la expresion para My, de
una capa. La deduccién matematica de esta descripcion es explicada por Hecht
en [28]. Para un campo eléctrico transversal TE a incidencia normal, My; es una
funcién del indice de refraccién complejo 1; = n+ ik, el espesor d; de la capa j
y la longitud de onda A de E:

22 Y

My, =My, (n),A) = (1.3)
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Aqui Y; estd determinado por ¥; = , /%nj, donde & y ug son la permitividad y

permeabilidad en el vacio. La propagacién de E en una estructura de [ capas es
representada por la matriz de transferencia M como:

Eq E(l+1)]
—M : 14
{Hl} {H(m) (14)

donde Ey, Hy, E (1, 1), H(;41) son los campos E y H de la primer y dltima interfaz,
respectivamente. La matriz de transferencia M se define como el producto de las
matrices caracteristicas My, de cada capa desde j=1,2,---/ como:

M =My M,,---M,,. (1.5)

Debido a que los espejos fotdnicos estan formados por ng subespejos con
p nimero de periodos compuestos por capas de alto (A) y bajo (B) indice de
refraccion; la matriz de transferencia total de una estructura de este tipo se
construye al multiplicar iterativamente las matrices de cada subespejo:

M = (M, (1)Mg,(1))” (Mg, 2)Mgy2))? - (Mg, (/) May(5))?- (1.6)

Reformulando la ecuacién 1.4 en términos de las condiciones de frontera y al
expandir las matrices resultantes, se obtienen las siguientes relaciones:

14+r=my it +mpYst (1.7)

(1 =7)Yo = mat +mpYit, (1.8)

donde Y, representa el medio incidente (aire) y Y5 a la interfaz con el sustrato; ry
t son los coeficientes de reflexién y transmisién, o también llamados coeficientes
de Fresnell. Resolviendo el sistema de ecuaciones se puede escribir el coeficiente
de reflexién en términos de los elementos m;; de M como:

_ Yamp + XY ymiz —may — Y yman

r= . (1.9)
Yomyy +Yo¥(1ymi2 +mar + Y4 )mo

Finalmente se calcula la reflectancia R elevando al cuadrado el coeficiente de
reflexidn:

R=r]% (1.10)
El espectro de reflectancia de una estructura de multicapas se puede simular al
calcular R para todas las longitudes de onda definidas en el rango deseado. Cabe
mencionar que la ecuacidén 1.9 contempla que todas las capas que conforman la
estructura son perfectas.
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1.2.1. Espectros de reflectancia considerando imperfecciones

El método MMT descrito antes considera la propagacién coherente de la luz
en la estructura de multicapas que conforma un espejo foténico. Sin embargo,
en esta descripcidon no se toma en cuenta las imperfecciones como la rugosidad
que pueden presentar las capas de diferentes materiales, como el silicio poroso
por ejemplo, y que son causantes de efectos de dispersién parcial de la luz. Para
simular los espectros de manera mas realista es necesario tomar en cuenta los
efectos de la interferencia parcialmente incoherente de la luz debido a la rugosidad
y/o defectos. Nuestra meta aqui es calcular los espectros de reflectancia de
espejos fotdnicos fabricados con silicio poroso y a continuacién presentamos dos
modelos diferentes que hemos implementado en nuestros calculos para lograr
dicho objetivo.

Modelo de fase aleatoria

El método de fase aleatoria propuesto por M. Claudia Troparevsky et al [29]
se caracteriza por introducir la parcial o total incoherencia de la luz al sumar una
fase aleatoria d en los elementos de la matriz de transferencia:

. cos(ZTMi g isin(% +58))Y,
My, =My (nj,A) = .y .
J J in Sin(zjrzjdj —|-5) COS(ZT[Z]d] 4 5)

Aqui definimos la fase & como un pardmetro aleatorio que obedece una dis-
tribucién normal con media cero y desviacién estandar o = f3/2, donde 3 es un
valor desconocido. En los limites, cuando B = 7 se considera incoherencia total
y cuando B = 0 se recupera el caso de coherencia total donde no hay rugosidad
en las capas. Si se escoge un valor para 3 es posible calcular la reflectancia de
una estructura de multicapas una cierta cantidad de veces, obteniendo asi un
espectro de reflectancia diferente por cada 6 aleatoria. Este conjunto de espec-
tros es promediado obteniendo al final un espectro de reflectancia efectivo 7, ¢(4).

En este trabajo fabricamos espejos fotdnicos con silicio poroso ( p-Si), un ma-
terial cuya morfologia es similar al de un coral marino y presenta rugosidades en
las interfaces de las capas que pueden causar la dispersién parcial de la luz [30].
Para conocer cual valor de B es mas adecuado para describir la incoherencia en
las capas del p-Si realizamos una evaluacién donde comparamos los espectros
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tedricos efectivos con diferentes valores de 3 con un espectro experimental de
un espejo fotdnico de p-Si. Encontramos que la mejor concordancia entre simu-
laciones y experimento se dieron cuando 3 =0.1. En la figura 1.3 mostramos
la comparacién entre un espectro de reflectancia tedrico calculado con MMT
(T(A)) y un espectro de reflectancia efectivo (T,s(A)) de un espejo fotdnico
donde A(1) =400 nm y A(f) =2000 nm.
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Figura 1.3: Comparacién entre espectros de reflectancia: teérico T (1) calculado con
MMT vy tedrico efectivo 7,4(A) de un espejo foténico de p-Si.

En esta comparacién podemos observar que el espectro de reflectancia efec-
tivo mostrado en la figura 1.3 es mas suave que el espectro tedrico calculado con
MMT. Asi vemos que el modelo de la fase aleatoria es (til para calcular espec-
tros tedricos efectivos donde se considera la dispersion incoherente de la luz. Sin
embargo, puede ser mds conveniente si se cuenta con un modelo que considere
algin parametro experimental de la estructura para asi describir todavia mejor su
interacciéon con las ondas EM. A continuacién presentamos otro modelo donde

incluimos mediciones de la rugosidad de las capas.
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Modelo de espesores equidistantes

Implementamos adicionalmente el modelo de espesores equidistantes propues-
to por K. Kang et al. [10] para calcular los espectros de reflectancia tedricos de
manera mas realista al considerar un parametro experimental de la estructura.
Aqui se incluyen variaciones equidistantes en el espesor de las capas y utilizando
el formalismo de la MMT se calculan los espectros de reflectancia considerando
cada variacion promediando después sobre el nimero de espesores equidistantes
para obtener un espectro tedrico efectivo equidistante T,4(A).

Para incorporar el método de espesores equidistantes redefinimos el espesor
de cada capa de cada subespejo como:

di(ng) = A(ng) /4N (ns) + A,

donde k =A,B y A representa la variacion en el espesor debido a la rugosidad S
o imperfecciones de la superficie. Una manera de determinar S es midiendo las
variaciones maximas del espesor de las capas utilizando imagenes SEM transver-
sales. Encontramos que la rugosidad de nuestras muestras de p-Si corresponde
a un valor de § =7.6£0.1 nm. Definimos entonces A como una funcién de la
rugosidad de las capas S :

A=S-i/Xy

donde i toma valores desde 1 hasta X, el nimero de valores equidistantes. Para
cada valor de i, calculamos un espectro de reflectancia correspondiente usando
la descripcion de MMT. El conjunto de X, espectros obtenidos los promediamos
sobre el nimero de espesores equidistantes para obtener finalmente un espectro
de reflectancia efectivo equidistante 7,,(A) del espejo foténico. Utilizamos en
todos los cdlculos X; =5 después de encontrar que un nimero mayor no cambia
significativamente las simulaciones. Un ejemplo de un espectro tedrico efectivo
equidistante T,,(A) se muestra en la figura 1.4 donde lo comparamos con un
espectro de reflectancia tedrico calculado con MMT (T (1)), un espectro de
reflectancia experimental (Ey,(4)) y un espectro obtenido por el método de
fase aleatoria T,y(A4). Podemos inferir que el modelo de espesores equidistantes
es incluso mas adecuado que el modelo de la fase aleatoria, ya que hay mayor
concordancia con el espectro experimental. Utilizamos consecuentemente este
modelo en todos los calculos tedricos de reflectancia de este trabajo.
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Figura 1.4: Espectros de reflectancia experimental E,,(1), teérico T (1) calculado
con MMT, tedrico efectivo T,r(1) y tedrico efectivo equidistante 7,, de un espejo
fotonico de p-Si.

En este capitulo describimos cédmo se conforman los espejos foténicos y pre-
sentamos los fundamentos tedricos para simular sus espectros de reflectancia.
Mediante el uso del modelo de espesores equidistantes, donde se consideran las
imperfecciones en las capas que constituyen las estructuras, podemos realizar
calculos mas realistas de los espejos de p-Si que elaboramos en este trabajo. En
el capitulo siguiente presentamos las condiciones de fabricacién de las estruc-
turas de multicapas de p-Si donde incluimos un estudio de caracterizaciéon de los
indices de refraccién de este material.



Capitulo 2

Espejos fotdnicos de silicio poroso

Existen muchos tipos de materiales dieléctricos usados para la fabricacion de
estructuras fotdnicas, tales como algunos semiconductores (grupos II-VI, 11I-V
y IV), asi como éxidos, polimeros y estructuras metalodieléctricas [11]. En este
trabajo utilizamos el silicio, uno de los materiales dominantes en la industria
de semiconductores, para producir silicio poroso (p-Si). Las propiedades 6pticas
de este material estan directamente relacionadas a su proceso de fabricacién; lo
cual permite el control de dichas propiedades para la produccién de estructuras
fotdnicas 1D.

En este capitulo se presentan las caracteristicas mas importantes del p-Si
y los detalles de la fabricacién de este material para la produccién de espejos
foténicos. La necesidad de conocer las propiedades dpticas, tales como el indice
de refraccién, es muy importante en el proceso de disefio y fabricacién de las
estructuras fotdnicas con p-Si. Por tal motivo, la caracterizaciéon adecuada de
estas propiedades es esencial y aqui se presenta un procedimiento practico para
evaluar los indices de refraccion, obtenidos por diferentes métodos, al utilizarlos
para predecir la reflectancia de espejos de Bragg.

2.1. Silicio poroso

La morfologia del p-Si se asemeja a la de una esponja o un coral marino, donde
se observan ramificaciones desordenadas de silicio cristalino (c-Si) rodeadas de
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aire. El p-Si es un material nanoestructurado donde, dependiendo de las condi-
ciones de fabricacién, es posible producir columnas desde 1 nm hasta 1 um de
didmetro con porosidades de 10 - 95 % [31]. La produccién del p-Si se realiza
mediante un proceso de anodizado electroquimico de c-Si utilizando cominmente
un electrolito compuesto por una solucién de acido fluorhidrico (HF) que se en-
carga de generar los poros en el c-Si. Las caracteristicas del p-Si dependen de la
densidad de corriente aplicada durante el proceso de anodizado, el tipo de sustra-
to de c-Si (impurificado tipo n o p, resistividad y orientacién cristalogréfica) y la
composicién del electrolito [12]. Para obleas de c-Si tipo p, al aumentar la den-
sidad de corriente (si la concentracién del electrolito es constante) la porosidad
del p-Si aumenta. Por consiguiente, el espesor de la muestra de p-Si incrementa
con el tiempo de ataque electroquimico.

El proceso de la formacién del p-Si es complejo por lo que existe algo de
incertidumbre en la comprensién de la quimica de la reaccidn. Para describir este
proceso se han propuesto varios modelos, entre los cuales destaca el planteado por
Lehmann y Gosele donde manifiestan que para que se realice el ataque electro-
quimico y la formacién de poros es necesaria la presencia de huecos electrdnicos.
En este modelo se explica cémo al inducir un campo eléctrico, los dtomos de Si
de la superficie del sustrato de c-Si se oxidan permitiendo que los ataque un ion
de flour (formado en el electrolito debido a la corriente aplicada), generando asi
los poros. Los huecos se mantienen en la punta de los poros formados debido al
campo eléctrico, favorenciendo asi el ataque en la direccién del crecimiento del
poro. Consecuentemente, la capa formada de p-Si no serd afectada si se comien-
za un nuevo ataque electroquimico con otras condiciones, permitiendo de esta
manera la fabricaciéon de muchas capas de diferentes porosidades. Debido a la
relacién directa de la porosidad con el indice de refraccién del p-Si es posible la
formacién de multicapas con indices de refraccién diferentes y asi fabricar estruc-
turas fotdénicas 1D con un mismo material. Esto presenta una enorme ventaja
sobre el uso de otros materiales para la produccién de este tipo de estructruras,
donde las capas de indices de refraccion alternantes deben estar compuestas por
dos materiales diferentes. En la mayoria de los casos las multicapas deben ser
depositadas mediante técnicas como la deposiciéon quimica de vapor, donde la
razén de depdsito es de 5 a 30 um por hora y la fabricacién incluso de una es-
tructura muy sencilla puede tardar desde 2 hasta 12 horas [32]. Sin mencionar los
posibles problemas de deslaminacién e inestabilidad mecanica de otros materia-
les, el p-Si es de los mas viables para la produccién de estructuras foténicas 1D.
A continuacién describimos el proceso experimental que hemos implementado en
este trabajo para la fabricacién de espejos de multicapas de p-Si.
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2.1.1. Fabricacion de multicapas de p-Si

El proceso para la fabricacién de los espejos de p-Si comienza con la preparacién
de los sustratos. Aqui usamos sustratos de c-Si tipo p*, impurificados con Boro,
con orientacién (100) y una resistividad de < 0.005 Q- cm. Para asegurar una
adecuada conduccién eléctrica durante el ataque electroquimico, depositamos
mediante evaporacién una pelicula delgada de aluminio en la parte trasera de las
obleas de c-Si y las horneamos a 500 ° C durante 30 min en una atmdsfera de
nitrégeno. Después de cortar el tamafio adecuado de la muestra, esta se coloca
sobre una placa de cobre, que acttia como anodo, en una celda de teflén en donde
se realiza el ataque electroquimico, como se muestra en la figura 2.1. Dentro de
la celda se vierte el electrolito que estd formado por etanol, HF (diluido en agua
al 48%) vy glicerina en una razén volumétrica de 7:3:1 (si el volumen total del
electrolito es 110 ml, usamos 70 ml de etanol, 30 ml de HF y 10 ml de gliceri-
na). El HF, como mencionamos antes, es el encargado de la generacién de los
poros; mientras que la funcién del etanol es infiltrar mejor los poros debido a
que la superficie del c-Si es de caracter hidrofébico. Adicionalmente se agrega
glicerina para mejorar la uniformidad de las muestras al ayudar a disminuir la
hidrofobicidad del sustrato [31].

Malla de platino

Empaque anular (catodo)
Suministro ,fl Solucién de HF
de voltaje .‘II /
+ Oblea
de c-Si

/ Plaéa de cobre
Capa de PS (&4nodo)

Figura 2.1: Esquema de la celda electroquimica donde se fabrica el p-Si [33].

Para comenzar con el proceso de ataque electroquimico también es necesario
colocar una malla de platino que actia como catodo a una cierta distancia
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sobre la oblea de c-Si. Entre ambos electrodos (la placa de cobre y la malla de
platino) hay una diferencia de voltaje controlada que genera una densidad de
corriente constante (J). Al alternar los valores de J entre 3.0 y 40.0 mA/cm?
podemos formar capas de alta (P,) y baja (P,) porosidad, como las mostradas
en la figura2.2, obteniendo como consecuencia capas alternantes de indices de
refraccién 1, y 1M, respectivamente.

Las porosidades P; (i = a,b) producidas con cada una de estas corrientes
pueden obtenerse mediante el método gravimétrico utilizando la siguiente relacién
[34]:

(m —my)
(my —m3)
Aqui se define m; como la masa del sustrato (c-Si) antes del ataque electro-
quimico, my como la masa del sustrato con p-Si (después del ataque) y m3 es
la masa del sustrato después de remover la capa de p-Si. Fabricamos diferentes
muestras con capas de S5um de espesor para cada J y medimos my, my y m3
con una microbalanza Sartorius (modelo MC 5) con una precisién de 0.0005 mg.
Cabe mencionar que para quitar la capa porosa utilizamos una solucién 3 molar
de hidréxido de potasio. Los valores que obtuvimos corresponden a las porosi-
dades P, = 59.4% para las capas de baja porosidad y P, =79.2% para las de
alta porosidad.

P = (2.1)

i
i

ey W S |
\ Alta porosidad: ina ‘
" Baja’pordsidad: s

%
i

§

$-5500 3.0kV4x100K SE

Figura 2.2: Imagen SEM de una estructura de multicapas de altas P, y bajas porosi-
dades P, con indices de refraccion 1, y 1, respectivamente.
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Ademds de la importancia de conocer las porosidades generadas al aplicar
las diferentes densidades de corriente, es necesario caracterizar el espesor de las
capas formadas de p-Si. Para esto tomamos micrografias con un microscopio
electrénico de barrido SEM (Hitachi S5500) de la seccién transversal de mono-
capas de p-Si de alta y baja porosidad y medimos sus respectivos espesores.
Los resultados muestran un espesor promedio de 5.11um para las capas de baja
porosidad y 5.08 um para las capas de alta porosidad. Utilizando estos valores
(y conociendo el tiempo de ataque t) pudimos calcular la velocidad de ataque
electroquimico para la fabricacién de las muestras, donde v =d/t y obtuvimos
las velocidades v, = 14.5 nm/s y v, = 1.72 nm/s para las capas de alta y baja
porosidad respectivamente. Con estos valores podemos calcular el tiempo nece-
sario que debe aplicarse la densidad de corriente correspondiente para obtener el
espesor requerido de cada capa de p-Si. Adicionalmente, debido a que la con-
centracién del HF disminuye con el tiempo y la profundidad de la muestra de
p-Si [31], implementamos pausas de 1 segundo al tiempo de ataque para per-
mitir que la concentracién del electrolito se restaure. De esta manera, logramos
minimizar el gradiente de porosidad que se genera en el p-Si obteniendo mayor
uniformidad en las capas.

Una vez conocidas todas las condiciones experimentales descritas anterior-
mente sélo nos queda determinar los valores de los indices de refraccién que
tienen las capas de alta y baja porosidad. Entre algunas de las técnicas que se
utilizan cominmente para encontrar estos valores se destacan la elipsometria es-
pectroscépica o las aproximaciones de medio efectivo. Mediante el uso de cada
método hay diferencias significativas en los valores obtenidos de los indices de
refraccion. Debido a que nuestro objetivo es disefar y fabricar espejos fotdnicos
optimizados la necesidad de obtener valores precisos de los indices de refraccidn
es de gran importancia. En este trabajo proponemos un método para evaluar
los diferentes indices de refraccién mediante parametros cuantitativos, el cual se
presenta en la siguiente seccién.

2.2. Caracterizacion del indice de refraccion

La importancia de determinar con precisién el indice de refraccién (1) de los
materiales usados para la fabricacién de estructuras fotdnicas trasciende directa-
mente en la calidad de los dispositivos y en el control eficiente de la propagacién
de la luz. En muchos trabajos el uso de valores constantes de los indices de
refraccion es muy comun, donde la dependencia con la longitud de onda no es
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considerada; mientras que en otros casos es usual la propuesta de valores arbi-
trarios para ajustar el comportamiento experimental [35,36]. Sin embargo, hay
muchos ejemplos donde el uso de este tipo de enfoques son dificiles de reproducir
o se presentan diferencias significativas entre experimentos y teoria que requieren
de explicaciones mas profundas [37-39]. Debido a que el indice de refraccién es
una funcién compleja de la longitud de onda, N(A) =n(A)—ik(A), es necesario
hacer uso de métodos que permitan medir el coeficiente de extincidon k que se
relaciona directamente con el coeficiente de absorcidén del material. Tradicional-
mente se realizan mediciones de las lineas de interferencia en los espectros de
reflectancia (R) y transmitancia (T) de una capa delgada para la obtencién de
la parte real de (A). Sin embargo, esta metodologia presenta ciertas restriccio-
nes cuando el material tiene una alta absorcién éptica o cuando hay efectos de
dispersion considerables [40]. Una alternativa al método mencionado es la elip-
sometria espectroscépica (SE), que adicionalmente a la obtencién del indice de
refraccion complejo permite analizar la anisotropia del material. En este traba-
jo realizamos mediciones elipsométricas para determinar (A1) de las capas de
alta y baja porosidad de p-Si; a continuacién se describen los detalles de estas
mediciones. Mas adelante se presentan los métodos de medio efectivo que uti-
lizamos para calcular valores de 11(A) mas precisos que los obtenidos con SE y
la metodologia para evaluarlos cuantitativamente.

2.2.1. Elipsometria espectroscépica de p-Si

La elipsometria es una técnica de caracterizacion dptica basada en la medicién
de la transformacién de la polarizacién (p) que ocurre después de la reflexion
de un haz polarizado sobre una muestra. Los dngulos elipsométricos v y Ag son
pardmetros propios de la SE y relacionan los coeficientes de reflexion complejos
(rp y rs) con la polarizacién mediante la ecuacién fundamental de la elipsometria
[17]: p = tanwe' . Los parametros elipsométricos son ajustados a un modelo
Optico tedrico que considera las caracteristicas propias del material y a partir de
este se obtiene el indice de refraccién complejo [41].

En este trabajo fabricamos dos muestras de p-Si de cada porosidad (P, y
P,) con un espesor de 500 nm para las mediciones elipsométricas realizadas en
un elipsémetro a-SE, J.A. Woollam Co. Para fines estadisticos realizamos tres
mediciones diferentes en cada muestra de manera que obtuvimos 6 mediciones
elipsométricas para cada porosidad. En el modelo éptico definimos al p-Si como
un medio efectivo de Bruggeman (EMA) compuesto por Siy aire. El andlisis de
los datos fue realizado en el software Complete EASE [42] donde se variaron los
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parametros de espesor y porosidad de tal manera que el ajuste entre los datos
experimentales y tedricos del modelo éptico coincidieran en la mayor medida
posible presentando un error cuadritico medio (MSE) minimo.

La morfologia del p-Si es complicada y varia con la porosidad como claramente
puede apreciarse en la figura 2.2. La estructura de las capas P, se asemeja a ramas
entrelazadas de Si, mientras que las capas de P, tienen formaciones similares a
la de los corales marinos presentando percolacion. Debido a las diferencias en
la morfologia del p-Si son necesarios modelos distintos para describirlos, tales
como modelos isotrdpicos, anisotrépicos o de porosidad gradual, entre otros. Aqui
probamos las tres anteriores posibilidades para las capas de P, y encontramos
los menores valores de MSE utilizando un modelo de porosidad gradual. Para
las capas de P, similares a corales marinos, utilizamos un modelo anisotrépico.
Estos dos modelos han sido tipicamente usados para describir las propiedades
Spticas de p-Si mediante SE [17,41] y aqui utilizamos los modelos de la siguiente
manera:

a) Para las capas de baja porosidad modelamos un gradiente de porosidad
dependiente de la profundidad al considerar 10 subcapas con un cambio gradual
en la porosidad. La capa graduada se encuentra sobre otra capa de porosidad
mas baja y esta sobre un sustrato de c-Si como se muestra en una representacion
sindptica en la figura 2.3a. El espesor obtenido del ajuste SE fue de 493 nm en
promedio, mientras que el medido de imagenes SEM fue de 511 nm. Los valores
de MSE obtenidos al ajustar el modelo tedrico a las mediciones experimentales
alcanzaron valores entre 35 y 40.

b) El modelo de porosidad gradual no es apropiado para las capas de mayor
porosidad ya que la morfologia del p-Si deja de ser isotrépica cambiando a colum-
nas delgadas de Si donde se genera una dependencia direccional del indice de
refraccién complejo [41]. Debido a esto ahora utilizamos un modelo anisotrépico
uniaxial para las capas con estas caracteristicas. En la figura 2.3.b se muestra el
modelo que utilizamos, donde encima de la capa anisotrépica uniaxial incluimos
una capa delgada de baja porosidad para tomar en cuenta la capa de 6xido de si-
licio que se forma en la superficie del p-Si. Al considerar un material anisotrépico,
como en el caso del modelo usado para las capas de alta porosidad, del software
se obtienen dos indices de refraccién, el orindario n,,;_sg y €l extraordinario
nex—sg- El promedio de estos valores representa un indice de refraccién efectivo
para cualquier polarizacién n.s_sg. En este trabajo, debido a que consideramos
Unicamente la incidencia normal en las estructuras fotdnicas, utilizamos el indice
de refraccién ordinario sin tomar en cuenta la contribucion de n,y,_sg. Del soft-
ware obtuvimos espesores ajustados de 407 nm en promedio, que en comparacién
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con las mediciones de imagenes SEM de 507 nm, presentan grandes diferencias.

El proceso de ajuste con este modelo no parece ser adecuado para las capas
de P, ya que se obtuvieron valores de MSE entre 88 y 100, a pesar de considerar
una correccién debido a la depolarizacién que surge del porcentaje de la luz que
no es polarizada debido a inhomogeneidades en la muestra como la rugosidad. En
la figura 2.4 mostramos un espectro de depolarizacidn representativo considerado
en el modelo éptico. Surge entonces la necesidad de utilizar un modelo diferente
para la obtencién de los indices de refraccion de p-Si de alta porosidad.

capa de porosidad gradual

sustrato ( c-Si)

b capa de baja porosidad

Figura 2.3: Representacién sinéptica del modelo 6ptico de p-Si de a) baja porosidad
con un modelo de porosidad gradual y b) de alta porosidad con un modelo anisotrépico
uniaxial.
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Figura 2.4: Espectro de depolarizacién representativo de una monocapa de alta
porosidad de p-Si.

En la figura 2.5 se muestran dos comparaciones representativas entre los
angulos elipsométricos medidos de las monocapas de p-Si de alta y baja porosidad
con los respectivos modelos dpticos. Los indices de refraccion de las capas de
p-Si se adquieren de los espectros de Y y A, y al calcular el promedio de todas las
mediciones de las muestras de cada porosidad obtuvimos los indices de refraccién
presentados en la figura 2.6 e indicados como SE.
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Figura 2.5: Ejemplo de la comparacién entre los dngulos elipsométricos ¥ y As de una
muestra de p-Si de a) baja porosidad y b) de alta porosidad.
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Figura 2.6: Espectros del indice de refraccién de p-Si obtenidos por SE, y los diferentes
métodos de medio efectivo: Looyenga, la formula dRZW, las interpolaciones paralela y
lineal y la aproximacién de Bruggeman para a) capas de baja porosidad P,, y b) capas
de alta porosidad P,.

Nuestro interés para el proceso de la fabricacién de espejos fotdnicos con
p-Si es encontrar los valores precisos de los indices de refraccion del p-Si de
manera que logremos producir espejos de alta calidad. Demostramos mas ade-
lante, en la seccidén 2.2.3, que los indices de refraccién que obtuvimos por SE
no son adecuados para este objetivo. Sin embargo, ademas de la técnica de SE
también es posible aproximar los valores de los indices de refraccion mediante
métodos de medio efectivo y en este trabajo buscamos la manera de comparar el
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desempeno de los diferentes valores que pueden obtenerse. A continuacién pre-
sentamos los distintos modelos de medio efectivo que empleamos y los criterios
que desarrollamos para la evaluacién de los indices de refraccién obtenidos.

2.2.2. Modelos de medio efectivo para p-Si

La morfologia del p-Si cambia en funcién de la porosidad y cuando el tamafio
de los poros es mucho mas pequeiio que la longitud de onda de la luz, es posible
describir al p-Si como un medio efectivo donde las propiedades dpticas dependen
de la fraccién volumétrica del Si y la del medio que llena los poros (aire). Para
aproximar este comportamiento es posible utilizar diferentes métodos de medio
efectivo (EMA). Sin embargo, como no tenemos suficiente informacién sobre la
interaccion entre el p-Si con la luz para distinguir cual método es mas apropiado,
en este trabajo evaluamos los diferentes modelos mediante la fabricacion de
espejos de Bragg y proponemos una medida cuantitativa para determinar cual
EMA es mas adecuada para la determinacion de los indices de refraccién del p-Si.

Los diversos EMAs han sido desarrollados para obtener soluciones tedricas
de la funcién dieléctrica & que esta relacionada al indice de refraccion como
& ~ ngff cuando se considera baja absorcién. Entre algunas EMAs que han sido
expresadas en términos de n,¢r se destacan los de Maxwell-Garnett y Looyenga
[43,44], la férmula de del Rio et al. [45], Bruggeman [46] y las interpolaciones
lineal [44] o paralelas [46]. La interpolacién lineal se calcula utilizando la porosidad
P que indica la fraccién de volumen del aire en el Si como:

ner(2) = Pnair(2) + (1 - Pnsi(A), (2.2)

donde ng; es el indice de refraccion del Si y ng; del aire. Por otro lado, la
interpolacién paralela se obtiene al calcular:
1 P 1-P
= + . (2.3)
nefr(A)  nair(A) = nsi(A)
Para porosidades altas es recomendable utilizar el modelo de Looyenga definido
como:

234 =1 =P (A) + P2l (1), (2.4)

neff air
El modelo de Maxwell-Garnett considera particulas esféricas no interactuantes,
por lo que la percolacién del p-Si no es contemplada en este modelo de ma-
nera que no es relevante utilizarlo para la obtencién del indice de refraccién de
este material [44,47]. Una alternativa es la férmula propuesta por del Rio et al.
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(dRZW) que esta basada en el teorema de reciprocidad de Keller para la conduc-
tividad efectiva de un material compuesto. Aqui no se considera ninguna forma o
geometria particular de inclusién, por lo que puede ser aplicada a materiales con
una microestructura arbitraria como el p-Si. Nosotros utilizamos esta férmula
para aproximar el indice de refraccion efectivo en la forma:

1+P( Zatr(ﬁ') 1)
mefy (1) = nsi(2) o (25)
1+ P( /s L~ 1)

”azr(

Una de las EMAs mas utilizadas para la determinacion de materiales compuestos
como el p-i es la aproximacién de Bruggeman [46,48]. La férmula simétrica
de Bruggeman es aplicable a cualquier porosidad porque considera inclusiones
esféricas de diferentes tamafios inmersas en un medio continuo:

Mg (A) —n sz(l) _ ”gi(l)_ gfoL)
2,012, T TR v, ()

Hasta ahora hemos presentado algunas férmulas de EMAs para la obtencién del
indice de refraccién real. Sin embargo, sabemos que el indice de refraccién es
complejo y esta relacionado al coeficiente de extincién como n(A) =n(A) —
ik(A). Una aproximacién util para determinar k(A) del p-Si es la férmula de

Bruggeman antisimétrica [46]:
(EDED] e

En este trabajo calculamos los indices de refraccién n, (1) y ny(A) para las ca-
pas de alta y baja porosidad del p-Si utilizando las siguientes EMAs: el modelo de
Looyenga, la férmula de dRZW, las interpolaciones lineal y paralela y el modelo
de Bruggeman simétrico, ver figura 2.6. Mediante la férmula 2.7 de Bruggeman
antisimétrico calculamos el coeficiente de extincién para obtener valores de los
indices de refracciéon complejos. Los valores para n(A) y k(A) del Si (no dopa-
do) y aire se tomaron de la literatura [49, 50]. Cabe notar que n(A) tiene una
pequena dependencia tanto de la temperatura como del dopaje del Si, pero no
la consideramos en este trabajo.

Como nuestro principal objetivo es la fabricacién de espejos foténicos 1D de
alta calidad, ademas de la obtencién de valores precisos de los indices de re-
fraccion, también es necesario un contraste alto entre los indices de refraccidn

= 0. (2.6)

A) kg, (d)

air

kﬁi(l) k% (L)

—(1-P)
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na(A)/np(A) de las capas. Al asegurar una razén ng(A)/np(A) pequeiia se genera
el potencial periddico que es indispensable para crear la brecha fotdnica del espe-
jo [51,52]. Sabemos de nuestra experiencia experimental que las condiciones de
las capas de P, y P, del p-Si presentan un alto contraste de indices de refraccion
ya que hemos fabricado diferentes estructuras foténicas [15, 27, 52]. Debido a
que obtuvimos diferentes valores de indices de refraccién nos interesa conocer su
contraste como una manera de verificar que estos reproducen las condiciones ex-
perimentales. Entonces, calculamos la razén n,(A)/ny(A) para todos los indices
de refraccién y los comparamos en la figura 2.7. Aqui se destacan los indices de
Looyenga y de Bruggeman que presentan la razén de indices mds baja, indicando
que el contraste de indices es suficientemente grande para reproducir la calidad
foténica que hemos observado en reportes anteriores.

------ SE

— — Looyenga

------ dRZW

——— Paralelo
Lineal

—— Bruggeman

e
)

na(A) / ny, ()

=
s

=
w

=
~

500 1,000 1,500 2,000
Longitud de onda (nm)

Figura 2.7: Razén de indices de refraccién (n,(1)/n,(A)) de p-Si obtenidos por SE,
Looyenga, la formula dRZW, las interpolaciones paralela y lineal y la aproximacién de
Bruggeman

La comparacién entre los valores de n,(A) y ny(A) calculados con los di-
versos EMAs y los obtenidos de SE es mostrada en la figura 2.6. Se distinguen
diferencias significativas entre las metodologias utilizadas por lo que requerimos
de un procedimiento para evaluar cuales valores son los mas adecuados para su
utilizacién en la fabricacién de espejos de p-Si. Este procedimiento sera descrito
en la siguiente seccion.
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2.2.3. El factor O,

Cuando conocemos los valores de n,(A) y np(A) del p-Si, y los demds
parametros experimentales estan adecuadamente caracterizados, es posible fa-
bricar espejos de Bragg cuyos espectros de reflectancia experimentales estén
centrados en la longitud de onda A para la cual fueron disefiados, coincidien-
do en la mayor medida posible con su espectro de reflectancia teérico. De esta
manera, si hay pocas diferencias entre los espectros tedricos y experimentales,
es posible determinar la precisién de los valores de n(A) mediante una medida
cuantitativa que evalta la calidad de las estructuras fotdnicas fabricadas. En este
trabajo proponemos una métrica inspirada en el factor de calidad foténico, donde
buscamos validar la confianza de todos los indices de refraccién obtenidos me-
diante los diferentes métodos. Definimos a esta métrica como el factor Q, de la
siguiente manera:
| Ar—Ag |
=
Aqui Ar es la longitud de onda central tedrica, Ar es la experimental y ar
es la media del ancho de banda tedrico a 50 % de reflectancia. Mientras mas
pequeiio sea el factor- Q, para un espejo de Bragg, se tiene mayor confianza en
los valores de los indices de refraccién. De esta manera, estamos proponiendo un
parametro cuantitativo para evaluar el desempefio de los indices de refraccion de
p-Si utilizando estructuras fotdnicas reflectivas.

Para evaluar la validez de la aplicacidn de los diferentes indices de refraccién
obtenidos por SE y los modelos de EMAs fabricamos diferentes espejos de Bragg y
comparamos sus espectros de reflectancia experimentales y tedricos. Diseflamos
conjuntos de tres espejos fotdnicos centrados en Ay = 600, 800 y 1000 nm,
formados por 15 bicapas con los diferentes n,(Ar) y ny(Ar). El espesor de las
capas satisface la condicién del cuarto de longitud de onda d; = Ay /4n; de tal
manera que cada espejo de Bragg disenado con los correspondientes indices de
refraccién (de los diferentes métodos) tienen capas de espesores diferentes. Sin
embargo, debido a que las porosidades fabricadas P, y P, son la misma para
todos los espejos, sus espectros de reflectancia experimentales no serdn iguales,
a pesar de ser disefiados para reflejar alrededor de la misma Az7. Si medimos
las diferencias que presentan estos espectros experimentales con sus espectros
tedricos respectivos mediante el factor- Q, podemos encontrar cuales indices de
refraccion coinciden mejor con los valores experimentales de las capas P, y P,. A
continacidn se presentan los espectros de reflectancia experimentales y tedricos,
asi como los valores del factor- Q. obtenidos para cada espejo fabricado con

0. (2.8)
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indices de refraccién diferentes.

Resultados y analisis

Con el objetivo de evaluar la exactitud de los indices de refracciéon obtenidos
fabricamos conjuntos de tres espejos de Bragg centrados en A7 = 600, 800 y 1000
nm con los diferentes n,(Ar) y ny(Ar). Simulamos los espectros de reflectancia
tedricos mediante el método de matriz de transferencia descrito en la seccién
1.2 del capitulo anterior y los comparamos con los espectros experimentales
medidos con un espectrofotémetro UV-Vis-IR (Shimadzu UV1601). De manera
general, la reflectancia se reporta como un valor porcentual, en donde el 100 %
corresponde al maximo de reflexién de un espejo estandar de aluminio adecuado
para el equipo que se utiliza para calibrar el espectrofotémetro. Es decir, los
valores de reflectancia obtenidos estan referidos al espectro del espejo de aluminio
(Al(A)), de manera que medimos una reflectancia relativa. Los espejos de p-Si
que nosotros fabricamos son en algunas regiones del espectro mas reflectivos
que el espejo de referencia tal que observamos valores que sobrepasan el 100 %.
Para evitar esto normalizamos los espectros experimentales (7z(A)) calculando
Tg(A)-Al(A)/100. Cabe mencionar que esta normalizacién es utilizada en todos
los espectros experimentales que presentamos en este trabajo. Adicionalmente,
para los espejos de Bragg que fabricamos aqui, adimensionalizamos los espectros
de reflectancia al presentarlos en funcién de Ag/Ar. Asi, donde Ag/Ar =1 se
encuentra el maximo de reflectancia teérico y podemos observar mas claramente
si hay diferencias con los espectros experimentales.

Ao = 600 nm Ao = 1000 nm

Figura 2.8: Espectros de reflectancia teéricos (linea negra punteada) y experimentales
(linea roja continua) de los espejos de Bragg fabricados con los indices de refraccion
obtenidos por SE centrados en a) Ar= 600 nm, b) 800 nm y c) 1000 nm.

Primero fabricamos el conjunto de los tres espejos utilizando los valores
obtenidos de las mediciones de SE y comparamos los espectros experimentales
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con sus correspondientes espectros tedricos en la figura 2.8. En todos estos es-
pectros se observa un corrimiento hacia longitudes de onda cortas lo cual sugiere
que los indices de refraccién obtenidos por SE no son adecuados. Los valores del
factor Q. de todos los espejos estan mostrados en las tablas 2.1-2.3 donde pode-
mos confirmar la insuficiencia de las mediciones de SE al observar sus valores del
factor -Q, que son grandes en comparacién con los demds. Las diferencias entre
teoria y experimento en estos espejos pueden entenderse como el resultados de la
complejidad de modelar las nanoestructuras de p-Si y ajustar de manera exacta
los datos elipsométricos para estimar los indices de refraccidon. A pesar de que
la técnica de SE se ha utilizado para una gran variedad de estructuras de p-Si e
incluso hay reportes basados en los modelos que utilizamos en este trabajo con
buenas coincidencias [41]; en este trabajo no obtuvimos los resultados esperados.
Desde nuestro punto de vista, se requiere de un mayor andlisis para comprender
las razones por las cuales no pudimos encontrar coincidencia en los espejos de
Bragg preparados con los indices de refraccién de SE.

Métodos: Ag (nm) ar (nm) factor- Q,

SE 521.8 1147 0.6831
Looyenga 593.1 110.0 0.0624
dRZW 656.6 104.7 0.5404

Bruggeman 593.6 137.1 0.0466

Tabla 2.1: El factor- Q. calculado para los espejos de Bragg centrados en Ar = 600
nm fabricados con los indices de refraccion obtenidos por SE y los diferentes EMAs.

Métodos: Ag (nm) ar (nm) factor- Q,

SE 705.7 159.0 0.5928
Looyenga 785.2 157.0 0.0943
dRZW 905.0 143.7 0.7305
Bruggeman 797.7 186.2 0.0124

Tabla 2.2: El factor- Q. calculado para los espejos de Bragg centrados en Ar = 800
nm fabricados con los indices de refraccion obtenidos por SE y los diferentes EMAs.
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Métodos: Ag (nm) ar (nm) factor- Q,

SE 880.3 215.2 0.5564
Looyenga 933.1 183.4 0.3647
dRZW 1127.0 180.9 0.7038

Bruggeman 1028.1 231.0 0.1216

Tabla 2.3: El factor- Q. calculado para los espejos de Bragg centrados en A7 = 1000
nm fabricados con los indices de refraccion obtenidos por SE y los diferentes EMAs.

El corrimiento hacia el azul de los espectros de reflectancia experimentales
en la figura 2.8 sugieren que los valores de los indices de refraccién deben ser
menores para desplazar los espectros a longitudes de onda mas largas y coincidir
con su equivalente tedrico. Por lo tanto escogemos los indices de refraccion de
Looyenga, de la férmula dRZW y la aproximacién de Bruggeman para fabricar
otros conjuntos de espejos de Bragg. En las figuras 2.9-2.11 mostramos la com-
paracion entre los espectros de reflectancia tedricos y experimentales de cada
espejo que fueron disefiados utilizando los mencionados indices de refraccién.

Ao =600 nm

Ao = 1000 nm

Reflectancia (%)
Reflectancia (%)

Figura 2.9: Espectros de reflectancia teéricos (linea negra punteada) y experimentales
(linea roja continua) de los espejos de Bragg fabricados con los indices de refraccién
obtenidos por la férmula de Looyenga centrados en a) Ar= 600 nm, b) 800 nm y c)
1000 nm.
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ﬂ o = 600 nm b o = 800 nm M Ao =1000 nm

Reflectancia (%)
Reflectancia (%)

Figura 2.10: Espectros de reflectancia teéricos (linea negra punteada) y experimen-
tales (linea roja continua) de los espejos de Bragg fabricados con los indices de re-
fraccion obtenidos por la formula de dRZW centrados en a) Ar= 600 nm, b) 800 nm
y c) 1000 nm.

Ao = 1000 nm

Reflectancia (%)
Reflectancia (%)

Figura 2.11: Espectros de reflectancia teéricos (linea negra punteada) y experimen-
tales (linea roja continua) de los espejos de Bragg fabricados con los indices de re-
fraccion obtenidos de la aproximaciéon de Bruggeman centrados en a) Ay= 600 nm,
b) 800 nm y c) 1000 nm.

El mejor ajuste entre experimento y teoria corresponde a los espejos fabri-
cados con los indices de refracciéon de Brugeman. De los valores del factor Q.
para los espejos de Bruggeman podemos concluir que los indices de refraccién
obtenidos por este EMA son los mds adecuados para la fabricacion de espejos
de Bragg de p-Si. La coincidencia cualitativa (observada en las figuras 2.11) y
cuantitativa (factor- Q,) de los indices de Bruggeman es claramente mejor que la
obtenida de las otras férmulas. Con este andlisis mostramos que la aproximacién
de Bruggeman representa mejor las propiedades efectivas de las multicapas de
p-Si, ya que considera inclusiones esféricas o cilindricas promediadas sobre las
morfologias que pueden observarse en el p-Si.

Las diferencias obtenidas del método de Looyenga vienen de la naturale-
za empirica de la férmula y en cuanto a la ineficiencia del modelo de dRZW
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podria ser causada por la consideracién de todas las posibles configuraciones
estructurales y su promedio estadistico. Esto representa una ventaja cuando la
estructura es aleatoria, pero aparenta una desventaja de otra manera.

2.2.4. Espejo de banda ancha

En algunas aplicaciones, como en dispositivos de concentracién solar [3] por
ejemplo, se requieren espejos selectivos de banda ancha. Este tipo de reflectores
se construyen a partir de un conjunto de subespejos de manera que sus bandas
fotdnicas se superpongan cubriendo todo el rango de longitudes de onda que se
busca reflejar. Sin embargo, encontrar la configuracion y propiedades éptimas de
capas para formar dicha estructura no es sencillo. Una manera para asegurar un
cubrimiento completo del rango deseado es mediante la fabricacién de un gran
numero de subespejos. Mediante el método de distribucién de longitudes de onda
de Padé descrito en [15] es posible encontrar las longitudes de onda centrales de
cada subespejo y asi obtener una configuracién de capas para formar el espejo de
banda ancha. Aqui hemos fabricado un espejo Vis-NIR hecho de p-Si y definimos
su rango de longitudes de onda de A(1) = 400 nm a A(f) = 2000 nm. El espejo
esta formado por 20 subespejos de 5 periodos cada uno utilizando los indices
de refraccion de Bruggeman y las mismas condiciones de fabricacién del p-Si
de