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Resumen

En este trabajo se presenta un estudio sobre heteroestructuras compuestas por la com-
binaciéon de al menos dos redes cristalinas con diferente estructura de bandas. Cada una
de las redes presenta bandas de energia permitida y bandas de energia prohibida. Las
bandas de energia prohibida se encuentran ubicadas en longitudes de onda que tienen
un tamano similar a la periodicidad del cristal. La idea general de este trabajo es la de
sumar las bandas de energia prohibida para obtener una heteroestructura con un rango
de frecuencias prohibidas gigante.



Prefacio

En las ultimas décadas se ha desarrollado un gran interés en la micro- y nano-
tecnologia. Los avances en la fabricacién de materiales de dimensién cada vez mas reducida
dan lugar a innovadoras aplicaciones gracias a sus nuevas propiedades fisicas. Uno de es-
tos materiales son los cristales foténicos, los cuales son medios inhomogéneos compuestos
usualmente por una celda unitaria binaria, es decir, con dos materiales de diferente indice
de refraccion. Por lo general, la periodicidad del medio compésito esta en el rango de la
longitud de onda de la luz visible (380-750 nm).

En el campo de los cristales fotonicos existen diferentes lineas de investigacién, entre
las cuales se encuentra el estudio de heteroestructuras a base de cristales foténicos. Una
heteroestructura es el resultado de la union de dos o mas redes cristalinas.

Esta tesis retine una serie de trabajos producto de nuestra curiosidad por comprender
algunos aspectos del fascinante tema de las heteroestructuras de cristales fotonicos. Cada
capitulo presenta un resultado original, producido entre los anos 2007-2011 que ha sido
publicado en revistas de circulaciéon nacional o internacional. Los capitulos siguen en lo
posible un orden cronolégico, pero también se avanza gradualmente en la discusién de
aspectos cada vez mas complicados.

Este trabajo se organiza de la siguiente manera. En el capitulo 1, hacemos una in-
troduccion al tema de heteroestructuras foténicas. Los capitulos 2, 3 y 4 presentan el
formalismo tedrico que hemos utilizado para desarrrollar nuestro estudio. En el capitulo
2, se presenta el método de ondas planas para realizar el calculo de la estructura de ban-
das. En el capitulo 3, se hace una descripciéon del método de la matriz de transferencia,
que ademas de permitir el calculo de la reflexién y transmision a través de un cristal finito,
permite calcular la estructura de bandas compleja de una heteroestructura. En el capitulo
4 presentamos el cdlculo de la velocidad de grupo en un cristal foténico.En el capitulo 5 se
estudia el comportamiento de las heteroestructuras a través del método de ondas planas
y velocidad de grupo. De los capitulos 5 al 8, presentamos diversos casos en donde hemos
analizado el ensanchamiento de la banda prohibida mediante el uso de heteroestructuras.
En el capitulo 5, proponemos la determinacién de la region de banda prohibida por medio
del célculo de una supercelda y mediante la determinacién de la velocidad de grupo. En
el capitulo 6, cambiamos el método para determinar el ensanchamiento de la regién de
banda prohibida, y utilizamos el principio de escalamiento de la ecuacion de eigenvalores.
En particular, aplicamos el método al caso de cristales fotonicos basados en silicio poroso,
el cual es un material sumamente flexible para la fabricacién de heteroestructuras, pero
muy limitado en cuanto al contraste de indice que es posible obtener. En el capitulo 7,
se hace una aplicacion de nuestra técnica para ensanchar la banda prohibida para el caso
del rango del infrarrojo. En el capitulo 8, proponemos la existencia de una banda pro-
hibida omnidireccional para el caso de silicio poroso. La reflexion omnidireccional implica
que todas las ondas radiativas, incidiendo con cualquier angulo, no podran propagarse al
interior del cristal fotonico.

Los principios que hemos desarrollado a lo largo de este trabajo, pueden aplicarse a
otros tipos de cristales con bandas prohibidas. En el capitulo 9, presentamos el estudio
de una heteroestructura fondénica con banda prohibida gigante, la cual presenta bandas
prohibidas para ondas elédsticas longitudinales y transversales. Finalmente, en el capitulo
10 se presentan las conclusiones generales y perspectivas.



Es importante considerar que esta tesis retine resultados de investigacién obtenidos a
lo largo de cuatro anos. Nuestro enfoque ha sido conservar la autonomia de cada capitulo,
ya que en su momento, el material fue presentado en la literatura cientifica en forma
separada. De esta forma, cada capitulo presenta una idea distinta que en el proceso de
publicarla, la entendiamos mejor y comenzaba el proceso de gestacion de una nueva idea.
Esperamos que esta obra estimule y ayude a generar nuevas ideas y resultados en el
fascinate mundo de las heteroestructuras de medios periédicos.
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Capitulo 1

Introduccion

Los cristales fotonicos (CF) son estructuras con una modulacién periédica en su fun-
ci6én dieléctrica [1, 2]. El principal interés para el estudio de los CF es que en analogia
con el caso de un electrén en un potencial periédico, la propagacién de fotones de cierta
frecuencia puede estar prohibida. El rango de frecuencias prohibidas también se le conoce
como un gap'. Los CF son de gran importancia tecnoldgica, ya que se espera que revolucio-
nen la electrénica al realizar con fotones las funciones que hoy en dia los semiconductores
realizan con electrones [3|, dando lugar a dispositivos tales como transistores, diodos y en
general, circuitos integrados completamente basados en luz.

1.1. Historia de los cristales fotonicos

El estudio de la propagacién de ondas en medios periddicos tiene una larga historia,
la cual se puede remontar hasta el trabajo de Lord Rayleigh sobre la propagacién en un
medio con obstaculos en 1892 [4]. Mas tarde, la propagacion en medios periodicos fue
el tema de un libro del mismo titulo escrito por Léon Brillouin en 1953 [5]. En 1972
Vladimir P. Bykov propuso la idea de que la emisiéon espontanea que un cierto atomo
produce podria ser inhibida colocandolo en una red periddica en la escala de la longitud
de onda de la radiacion a emitir. La pérdida de energia por radiacion seria imposible si el
atomo emite en la region del gap [6]. Este primer estudio no produjo mucho interés en la
comunidad cientifica sobre la idea de la inhibicién de la emision espontanea. El verdadero
interés acerca de la inhibicion de la emision espontanea tuvo que esperar hasta 1987, ano
en que fueron publicados dos trabajos, que desde enfoques distintos propusieron los CF.
Estos trabajos fueron realizados en forma independiente por Eli Yablonovitch [1] y Sajeev
John [2]. La idea de Yablonovitch era construir un medio con cero densidad de estados
foténicos para controlar la emisién esponténea, idea similar a la propuesta por Bykov. El
proposito de John en cambio, era disenar un medio en el cual fuera posible localizar la
luz por medio de la introduccién de un leve desorden en la red éptica. La invencion de los
CF se atribuye a ambos cientificos.

Los CF usualmente estan compuestos por la repeticion periddica de una celda unitaria
en una dimensién (1D), dos dimensiones (2D) o tres dimensiones (3D) en donde existen al
menos, dos materiales de diferente indice de refraccion. En la figura 1.1 presentamos una

'La palabra gap es aceptada por la Real Academia Espaiiola: www.rae.es
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Figura 1.1: Ejemplos sencillos de CF en una, dos y tres dimensiones. Los dife-
rentes tonos de grises representan materiales con diferente indice de
refraccion.

ilustracion de la geometria de los CF. En estos materiales la periodicidad juega un papel
muy importante, ya que debido a fenémenos de interferencia, se espera que existan bandas
de energia permitidas y gaps de energia prohibidos para las ondas electromagnéticas. En
las bandas, las ondas se conducen a través de la red cristalina y en los gaps el material se
considera un aislante, ya que las ondas no pueden propagarse.

Los CF 3D son analogos a las redes cristalinas formadas por varios elementos o com-
puestos quimicos (Si, Ge, Cl, NaCl, etc.) en donde la periodicidad de los dtomos da lugar
a la interferencia de los electrones con la red, produciéndose las bandas de energia elec-
trénicas que los definen como semiconductores electronicos. Hoy en dia la industria de la
electrénica, telecomunicaciones y la computacion esta basada en la explotacién tecnolégi-
ca de estos semiconductores electréonicos. Los CF son una nueva clase de materiales que
pueden ser considerados semiconductores opticos. Se espera que sea posible a través de
estos nuevos semiconductores, por primera vez en la historia, confinar, guiar y manipu-
lar el campo electromagnético. En este momento estamos empezando a comprender las
posibilidades de los CF para la tecnologia del futuro.

Para su explotaciéon tecnoldgica, los semiconductores electréonicos han dejado una lec-
cién: el uso de heteroestructuras. Una heteroestructura estd formada por dos o mas re-
des cristalinas diferentes. Un gran ejemplo de heteroestructura es el transistor, el cual
di6 origen a la era de la electronica. El transistor esta compuesto por tres diferentes re-
des cristalinas que se unen en una heteroestructura para lograr el control del flujo de
electrones. Esto se logra combinando convenientemente las propiedades de sus diferentes
bandas de energia gracias a una minuscula, pero muy significativa, inyeccién externa de
electrones que permite sintonizar la banda de uno de los materiales. Esta tesis esta con-
sagrada al estudio de heteroestructuras de cristal fotonico. En particular, nuestra meta
es la de lograr un superaislante 6ptico a partir de heteroestructuras de cristal foténico en
donde la unién de diferentes redes dé lugar a una banda prohibida gigante, producto de
la adicion de los gaps de energia de cada una de las redes.

1.2. Gap fotdénico en el visible

Despues de haber sido propuesta la idea de los CF comenzaron los primeros estudios
tedricos para encontrar la estructura 3D en la que se pudieran encontrar los gaps de
energia prohibidos para la luz. Los primeros resultados tedricos se hicieron en forma



errénea [7], ya que se utilizé una aproximacién escalar, muy parecida a la ecuacién de
onda de Schrodinger, para resolver la ecuaciéon de onda electromagnética y se predecian
gaps de energia en donde en realidad no existen en el experimento [8]. En el problema del
calculo tedrico de la estructura de bandas en CF es necesario tomar en consideracion la
naturaleza vectorial de las ecuaciones de Maxwell, con el propésito de plantear la ecuacion
de onda en una forma apropiada [9, 10, 11].

La primera estructura que en forma exitosa demostro experimentalmente la existencia
de gaps de energias prohibidas fue la Yablonovita en 1991 [12]. Esta estructura cubica
centrada en las caras se obtiene taladrando agujeros en un bloque de material dieléctrico.
Se ha reportado que la Yablonovita puede fabricarse en el rango de las microondas, y
también en el infrarrojo [13], més sin embargo, no ha sido posible fabricarla en el rango
del visible.

A lo largo de los anos han sido propuestos diferentes métodos, para lograr obtener un
cristal foténico en el rango del visible, [12, 14, 15, 16]. Existen muchas estructuras que han
sido fabricadas en el rango de las microondas y en el infrarrojo cercano, pero ain sigue
siendo dificil fabricar estructuras con gap en el visible. Recientemente ha sido publicado
un articulo con una revision muy completa del estado actual de las técnicas de fabricacion
de CF 3D [17, 18].

i Por qué es tan dificil conseguir estructuras con gap completo en el visible? La res-
puesta es extensa ya que cada estructura tiene sus problemas particulares, sin embargo
se puede considerar en términos generales que existen principalmente dos razones. La
primera es que la mayoria de las técnicas de fabricacion sélo permiten la utilizacién de
materiales de bajo indice de refraccién. Varios andlisis tedricos han demostrado que la
estructura de bandas con un gap completo solo podra existir cuando se pueda constru-
ir un cristal foténico con una modulacion en su indice de refraccién més grande que 2
[19, 20, 21]. Hasta el momento no existe ninguna estructura 3D que se pueda fabricar con
ese indice [17]. La segunda limitacién para fabricar un cristal foténico 3D es la existencia
de desorden estructural producto del proceso de fabricacién [22].

Los o6palos artificiales alguna vez se constituyeron como una estructura con la cual se
podria lograr un gap completo en el visible. Sin embargo, estos 6palos se construyen a
partir de una técnica de auto-ensamblado quimico, en donde unas pequenas esferas de
material dieléctrico se auto-organizan en una estructura compacta cibica centrada en
las caras, dejando intersticios de aire. Por mucho tiempo, se pensé en la idea de lograr
6palos inversos, llenando estos intersticios de aire con un semiconductor de alto indice de
refraccién [23]. El problema con el 6palo como alternativa para construir un gap completo
en el rango visible se encuentra en el desorden estructural. Segtin lo reportado por Zhang y
Li [22] en el 2000, un desorden estructural alrededor del 5 % destruye el gap completo. Las
mejores estructuras de dpalo obtenidas hasta el momento tienen mas del 5% de desorden
estructural. Hasta ahora, ninguna estructura 3D ha demostrado lograr un gap completo
en el rango del visible [17, 18].

1.3. Cristales foténicos en 3D, 2D y 1D

Aunque el estudio de los CF comenzé con estructuras 3D en donde se buscaba el gap
completo, pronto se introdujeron las clasificaciones de CF en una dimension (CF-1D) y



dos dimensiones (CF-2D) [24]. Si tomamos en cuenta la propuesta original de obtener
un CF de tres dimensiones (CF-3D) con un gap completo en el visible, probablemente
se piense que se ha logrado poco en el campo de los CF [17]. Sin embargo, han surgido
nuevos fenémenos de gran interés cientifico, que no necesitan la existencia de un gap
completo en el visible, [25, 26, 27] y que estédn siendo actualmente investigados con la
idea de desarrollar nuevos dispositivos [28, 29]. Cabe decir también que el desarrollo de
los CF ha dado lugar, de alguna forma, al nacimiento de nuevos campos, tales como los
metamateriales y la plasménica [30].

Los CF-2D son estructuras que tienen periodicidad en un plano y permanecen invarian-
tes en la direccién perpendicular al mismo. Estos cristales rapidamente mostraron gaps
completos en el plano de la periodicidad [31] y recibieron un gran impulso con Thomas
Krauze en 1996 [32], quien propuso que la mayoria de los dispositivos de interés tec-
nolégico que se esperaba desarrollar a través de los CF, se podian hacer en una geometria
2D. La idea puede explicarse parcialmente si se considera que la tecnologia de las tabletas
electrénicas que contienen los circuitos integrados es una geometria bidimensional. Se pro-
puso entonces que los dispositivos basados en cristales foténicos solo necesitarian cristales
en 2D y se dejaria el confinamiento en la direccién perpendicular al plano a estructuras
1D. La idea tuvo un gran impacto. La mayoria de la investigaciéon en CF que se hace
actualmente es en estructuras 2D, especialmente aquellas investigaciones relacionadas al
desarrollo de circuitos y dispositivos foténicos [24].

Los CF-1D por su parte, ya eran utilizados para construir espejos, en especial, estruc-
turas de cuarto de onda. En libros clésicos, tales como el de Max Born [33] se presentan
métodos de calculo de reflexion y transmisién de estas estructuras, en particular, el méto-
do de matriz de transferencia. A pesar de su larga existencia, las estructuras en 1D siguen
siendo importantes en el campo de CF ya que son estructuras sencillas en donde pueden
explorarse fenémenos complicados. [34, 35, 36]. También puede considerarse que en la
busqueda de entender la fisica de las nuevas estructuras metamateriales también se es-
tudiaron estructuras en 1D [37]. En esta tesis hemos procedido de la misma manera y
hemos desarrollado una serie de trabajos en heteroestructuras en 1D, esperando en el
futuro aplicar estas mismas ideas a cristales en 2D y 3D.

1.4. Las heteroestructuras fotonicas

Cuando se comprendié que seria dificil obtener un gap completo en el visible por medio
de estructuras de CF-3D basadas en 6palos, se comenzd a pensar en el concepto de hete-
roestructuras. De esta manera, las primeras heteroestructuras foténicas tridimensionales
fueron basadas en dépalos artificiales [38, 39]. Las técnicas de fabricacién de épalos arti-
ficiales se adaptan muy bien a la produccién de heteroestrucuras [40]. Sin embargo, la
heteroestructura de 6palo hereda los inconvenientes de los épalos artificiales: el desorden
estructural [22]. Por otra parte, dado que el gap aprovechable del 6palo solo existe en una
direccién cristalogréfica [41], las heteroestructuras de épalo son bésicamente en 1D.

Por otra parte, las heteroestructuras en 3D obtenidas por técnicas de micro-maquinado
parecen ser muy dificiles de construir y usualmente son fabricadas con muy pocos periodos.
El problema es que el uso de heteroestructuras exige la construccion de un gran niimero de
celdas unitarias [17]. En los tltimos anos existen pocos reportes tedricos y experimentales



acerca de heteroestructras en 3D [40].

La investigacién sobre heteroestructuras en 2D es muy escasa [42]. Sin embargo, re-
cientemente se han reportado estructuras bidimensionales de bajo indice de refraccion
fabricadas con técnicas de silicio poroso [43] en donde serfa pertinente realizar estudios
similares a los que se presentan en esta tesis con la idea de buscar un gap gigante.

Las heteroestructuras unidimensionales han sido estudiadas méas extensamente. El
primer trabajo que reporta un analisis sobre heteroestructuras unidimensionales fue rea-
lizado por H. Miyazaki et al en 1996 [44] analizando las posibilidades de localizacién de
campo electromagnético. El primer trabajo en donde se buscé un gap gigante en una hete-
roestructura foténica fue realizado por J. Zi et al en 1998 [45]. En ese trabajo se estudi6 la
superposicion de los gaps de dos redes diferentes, pero ambas de alto contraste dieléctrico.
En el 2000, estos mismos autores extendieron el estudio de heteroestructuras al caso de
multiples redes cristalinas [46]. En ese mismo afio aparecieron los primeros resultados ex-
perimentales que reportaban la fabricacién de heteroestructuras fotonicas, en particular,
fabricadas con la técnica de silicio poroso [47]. Desde entonces, se ha desarrollado una
gran cantidad de articulos de investigacién en el campo de las heteroestructuras foténicas
unidimensionales, siendo los mas relevantes de la ultima década los publicados por Wang,
et al [48] en el 2002 sobre un desarrollo tedrico del uso de heteroestructuras foténicas
para el ensanchamiento del gap; el presentado por Zhao, et al [49] en 2004, mostrando
la evolucién de estructuras de banda prohibida unidimensionales desde los pozos cuanti-
cos fotonicos hasta las heteroestructuras; Han P. y Wang H.Z. [50] en 2005, mostrando
los criterios a seguir para obtener reflexion omnidireccional mediante heteroestructuras
fotonicas; otras publicaciones disenando polarizadores de peliculas delgadas formadas por
acoplamiento de heteroestructuras 1-D y 3-D por Thiel, et al [51] en 2007 y Zhang Wenfu,
et al [52] en 2009, asi como diversos trabajos que incluian heteroestructuras foténicas
1-D para trabajar con metamateriales elaborados por Wang Li, et al [53] en 2008 y Deng
Xin-Hua et al, [54] en 2010, y también su aplicacién a heteroestructuras metdalicas 1-D
con Xue Chunhua [55] en 2010 y Chen S.Q., et al [56] en 2011. Ademads, nuestra contribu-
cién al tema se encuentra en los articulos que se describen en cada uno de los capitulos
de esta tesis, donde hemos abordado el tema de las heteroestructuras de cristal foténico
unidimensional gradualmente, a fin de lograr el objetivo de obtener estructuras de cristal
foténico 1-D que presenten gaps gigantes omnidireccionales.



Capitulo 2

El método de ondas planas

En este capitulo presentamos el método de ondas planas (MOP) que permite calcular
bandas en un cristal fotonico. Aplicamos el MOP al cristal fotonico con la geometria de
1D y con la finalidad de entender como este método permite calcular numéricamente la
estructura de bandas, decidimos realizar un articulo de ensenanza que permitiera seguir,
paso a paso, el desarrollo del MOP desde la manipulacién de las ecuaciones bésicas, con-
tinuando con el desarrollo en series de Fourier, siguiendo con el planteamiento y solucién
del problema de eigenvalores hasta finalmente la escritura del cédigo computacional [57].
Este material ha sido la base para realizar el resto de los capitulos de esta tesis, asi co-
mo ha servido de material de apoyo a otros trabajos de tesis de licenciatura y maestria
[58, 59, 60, 61].

2.1. Las ecuaciones de Maxwell

Dado que los CF’s son sistemas peridédicos, aqui el MOP consiste en desarrollar la
funcion dieléctrica y el campo electromagnético en una base de ondas planas. Como punto
de partida tomamos las ecuaciones de Maxwell en unidades CGS (Centimetro-Gramo-
Segundo)

V x B(x,t) = —%%B(x, D, (2.1)

Vx Hix 1) = O Dlx 1)+ (1) (2.2)
V- D(x, 1) = drp(x, 1), (2.3)
V-B(x,t) = 0. (2.4)

Considerando soluciones armonicas para todos los campos de la forma E(x,t) =
E(x)e ™ que los medios son no magnéticos [i(x) = 1], que no existen fuentes de volta-
je ni de corriente [p = J = 0] y tomando en cuenta que los medios no son dispersivos
[D(x) = e(x)E(x)] tenemos que las ecuaciones de Maxwell se escriben como
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Figura 2.1: (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 eo.

V x E(x) = “H(x), (2.5)

V x H(x) = - “e(x)B(x). (2.6)
V- e(x)E(x) = 0, (2.7)

V. H(x) = 0. (2.8)

Combinando las ecuaciones (2.5) y (2.6) podemos escribir una ecuacién de onda de la
forma

%V x V X E(X) = gE(X) (2~9)

Esta ecuacién rige la propagacién de campos en un medio dieléctrico periddico.

2.2. Serie de Fourier para la funcién dieléctrica

Consideremos que la funcién dieléctrica forma una red periddica infinita como ilustra
la figura 2.1(a) Toda red periddica cristalina estd conformada por una red y una base. En

11



la figura 2.1(b) se muestra la base o celda unitaria que esté constituida por los materiales
€1 Y €9 cuyos espesores son a y b, respectivamente. La longitud de la celda unitaria es
d=a+b.

La forma de la funcion dieléctrica puede expresarse matematicamente en el intervalo
—%l <z< —i—%l Ccomo

c(z)=e1+ (2 —e) O (5 I4l), (2.10)
donde la funcién de Heaviside es
1 2>0
O(2)=1% 3 2=0 (2.11)
0 z<0

Toda funcién periddica puede expresarse en términos de una serie de Fourier, asi ex-
presamos la funcién dieléctrica en la celda unitaria de la forma

e(z) =) e(G.)e. (2.12)
G-

2

d?

entero. Para conocer los coeficientes de la serie de Fourier ¢(G,) multiplicamos por e

e integramos ambos lados de la ecuacion para tener el coeficiente de Fourier en la forma

Aqui G, es un vector de la red reciproca y toma valores G, = n<‘, con n como cualquier

!
—iG Lz

Sen (%)
Sen (%)

2

e(G2) =le1+ f(ea —e1)]dc.0 — [(62 —e1) f ( )] (1 —dc.0) (2.13)

Como un ejemplo de la representacién de la funcién dieléctrica en términos de la
serie de Fourier consideramos una celda unitaria de factor de llenado f=0.5 y funciones
dieléctricas 1 = 5.52 y g9 = 2.13 en forma semejante a la referencia [35]. Presentamos en
la figura 2.2 los coeficientes de Fourier [paneles (a)-(c)] y la serie de Fourier de la funcién
diléctrica [paneles (d)-(f)] para los casos N=15, 30 y 100. Se observa que a medida que el
ntmero de ondas planas aumenta, la funcién dieléctrica converge mejor.
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Figura 2.2: Los péaneles (a), (b) y (c¢) muestran los valores de los coeficientes de
Fourier calculados para N=15, 30 y 100. Los péaneles (d), (e) y (f)
muestran la funcién dieléctrica

2.3. Ecuacion de valores propios

Para resolver la ecuacién de onda (2.9), es necesario considerar un cristal foténico
unidimensional con periodicidad en el eje z, tal como se muestra en la figura 2.1, en este
caso, podemos prescindir del cardcter vectorial considerando la polarizacién TE a inci-
dencia normal, donde los vectores de campo eléctrico y magnético tienen las componentes
E(z,t) = (0, Ey(2),0)e ™" y H(z,t) = (H.(2),0,0)e~™". Al efectuar el doble rotacional
de la ecuacién (2.9) a los vectores de campo eléctrico, en realidad solo se actia sobre la
componente y del campo eléctrico que se desplaza en la direccion z, por lo que la ecuacion
de onda puede escribirse

1 02 w?

8(2’)@ y(Z) = _gEy (Z’), (2'14)

donde es posible obtener una serie de Fourier del inverso de la funcién dieléctrica de la
forma

13



1 .
p(z) = =D n(G.)e, (2.15)
2
cuyos coeficientes de Fourier son

wG)={Z 41 (2 - 2) foont {f (z-2) %G;)} (1 —be0). (216

El campo eléctrico también puede expresarse en términos de serie de Fourier en la
forma

E,(z) = Z E, (G,)e'%7eih==, (2.17)
G,

Sustituyendo las expresiones en serie de p(z) y £,(z) en la ecuacién 2.14 y después de un
cierto trabajo algebraico [57] obtenemos la ecuacién de eigenvalores

2

S u (GZ - G;) E, (G;) (k + G;>2 - L;’—zEy(Gz). (2.18)
a
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2.4. Representacion matricial de la ecuacion de valo-
res propios

La estrategia para resolver la ecuacion de eigenvalores es plantear una ecuaciéon ma-
tricial. Para obtenerla desarrollamos el lado izquierdo de la ecuacién (2.18):

i (GZ _ {(—n—l— 0 %”D [kz+ (=n + 1)27”1215 ((—n—l— 1) %”) ..
2

™ (GZ - [—1%”}) {k ; <—1>2§]2E (—17”) (Ge = [O) k)2 E (0)
FE

T (GZ— {(n—l)%}) [kz+(n—1)2§] E((n—n%”)

h (GZ - [n%”D [kz+ (n>2ﬂ E (ﬁ%) | (2.19)

Esta larga sumatoria puede escribirse como una multiplicacién de un vector renglén
por un vector columna

E(-n)
By |
V(G,,—n)---V(G,,-1)V (G,,0)V (G,,+1) - - - V (G, +n)] E(0) =L (G.),
E(+1) ¢
| E(n)

(2.20)
donde cada elemento del renglén es

v (Gz, {n%ﬂ]) —u <GZ _ [n%”D [k 4 (n)%ﬂ] . (2.21)

La ecuacién (2.20) es valida para cualquier valor de GG, para lograr un sistema cuadra-
do es necesario plantear esta ecuacion para los valores entre —N y + /N, incluyendo al cero.
Procediendo de esta forma obtenemos
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AX = )X, (2.22)

donde
[ V(-N,—-N) .. V(=N,-1) V(=N,0) V(=N,+1) .. V(=N,+N) ]
V(—lz,—N) V(—i,—l) V(—:l,()) V(—1:,+1) V(—1:,+N)
A=| V(0,-N) .. V(-1 V(0,0  V(0,+1) .. V(0,+N) |,
V(+1,-N) ... V(+1,41) V(+1,0) V(+1,+1) .. V(+1,+N)
| VN, -N) . VN, —N) VEN,0) V(+N,41) .. V(+N,+N) |
(2.23)
BN ]
E(-1)
X=| E@0 |, (2.24)
E(+1)
| B(+) |
Y 2
)\:%. (2.25)

En la figura 2.3 presentamos la estructura de bandas del sistema. En el eje de las
abscisas graficamos el vector de onda reducido y en el eje de las ordenadas la frecuencia
reducida. Observamos que existen 3 gaps en el intervalo de energia entre 0 y 1. Las ondas
electromagnéticas con valores de energia en el gap no pueden propagarse en el interior del
cristal.

2.5. Conclusiones

Hemos realizado una exposicion detallada de tres puntos importantes del método de
ondas planas para la obtencién de bandas de energia en CF en una dimensién. En primer
lugar, mostramos la utilizacién de series de Fourier para describir una funcién periédica.
En segundo lugar, tomamos la ecuacién de onda definida en el espacio real y mediante
la sustitucion de las series de Fourier del inverso de la funcién dieléctrica y el campo
electromagnético obtenemos la ecuacién de valores propios. En tercer lugar, ilustramos
la obtencién de una ecuaciéon matricial mediante la expansion de la ecuacién de valores
propios. A nuestro parecer es mas conveniente detallar el método de ondas planas de la
forma en que lo hemos revisado en este capitulo. Consideramos que nuestra exposicion es
de utilidad a los estudiantes que inician en el estudio de bandas de energia no solamente
para CF, sino también para el estudio de otros medios periédicos.
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Figura 2.3: Estructura de bandas calculada con una base de 201 ondas planas.




Capitulo 3

Estructura de bandas complejas para
una heteroestructura

En este capitulo presentamos un desarrollo basado en el método de la matriz de trans-
ferencia (MMT) para obtener la estructura de bandas compleja para una heteroestructura.
La estructura de banda compleja permite conocer la parte real e imaginaria del vector
de Bloch, donde la parte imaginaria tiene informacion acerca del decaimiento del campo
electromagnético al interior del cristal.

3.1. Introduccion

Para el caso de un cristal foténico con celda unitaria binaria la estructura de bandas
compleja puede ser calculada por medio de una férmula analitica que es derivada por
medio del MMT [62]. Esta férmula considera la existencia de dos diferentes materiales,
ny y ng de espesor d; y dy, mediante la relacion

1
cos(kd) = cos(kydy) cos(kads) — 3 (ﬂ + @) sin(kydy) sin(kads), (3.1)
N9 nq

donde k es la magnitud del vector de Bloch (complejo) y d es el periodo de la celda
unitaria binaria.

Como un resultado del reciente desarrollo en la tecnologia de microfabricacién, hoy en
dia es posible fabricar CF con méas de dos materiales en la celda unitaria [63, 64, 65, 66, 67].
También es posible realizar estructuras chirped® [68, 69, 70], de perfil gaussiano [71, 72] y
multicapas Fibonacci [73].

Una herramienta importante en el estudio de heteroestructuras es la determinacién
de la estructura de bandas complejas, en donde se obtiene la parte real e imaginaria del
vector de onda. La parte real determina los vectores permitidos para propagarse en la
red periddica. La parte imaginaria, permite determinar la distancia de penetracion de
una onda [74], lo cual permite optimizar el espesor de una heteroestructura [75]. Por otra
parte, ha sido demostrado que cuando existe absorcion, el vector de onda es complejo y

Lchirped es una estructura con variacién ascendente del perfodo de la celda unitaria
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el inico criterio para discriminar la existencia de un gap es introducir un criterio de corte
en la parte imaginaria del vector de onda [76].

3.2. Teoria

Consideremos un medio periddico compuesto por capas alternas de diferentes materia-
les. En la figura 3.1 se presenta un esquema del medio periédico. En el panel (a) ilustramos
la estructura infinita, la cual estd compuesta por la repeticién de una celda unitaria que
presentamos en el panel (b). El medio periédico tiene una celda unitaria con N materiales
de diferente indice de refraccion que son descritos mediante la relacién

(

nq To < T <Iq
o 1 < T < To
n(z) = (3.2)
nn IN1 < T <IN
L nq TN < T < ITN41-
(a)
D D D
-t > >
P LN J o000 o000 P
X
L . Ay du An
[ >
o000 n n n n Ny_, | Ny_ n n
N 1 2 3 'YX N-2 | My-1 N 1 PP
Xo Xy X3 X3 Xy-3 Xy—2 Xy-1 X XN+1
- -
D

Figura 3.1: Medio periédico compuesto por la repeticion de N diferentes ma-

teriales. El panel (a) muestra el cristal infinito y el panel (b) ilustra
la celda unitaria.
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La periodicidad de la estructura estd dada por la relacion

n(x) = n(x + D), (3.3)

donde D es el periodo de la supercelda. Consideramos un campo perpendicular al eje z
descrito por la ecuacién de onda

0? w? 2
5 E(r) = ——5n*(@)Ex). (3.4)

La solucion de esta ecuacion en un medio homogéneo es

E(x) = ETet™ 4 preihe, (3.5)

donde k = nw/c es el vector de onda. El campo eléctrico estd dado por una superposicién
de campos que viajan a la derecha (+) y a la izquierda (-). En cada medio el campo se
escribe mediante la relacion

(B etikile=0) 1 pre-iki(e=20) o < x <14
Efetikel@—a1) 4 pre=ika@—a1) T < T < Ty
E(x)=( : (3.6)
E;(,e“kN(x_xN—l) + E;,e‘ikN(x_IN_l) TN 1 <T<ITn
{ E]J(,He“kl(x_m”) + EK,He_““(x_IN) TN < T < TN

El campo magnético asociado es

( nl[Efe“:kl(“"_xO) — Efe_f’“(”ﬁ_m)] o < x < Iy
no[Ey etikel@—a1) _ B e=ika(@—a1)] T < T < Ty
H(z) = (3.7)
ny|ELetikn@—aon-) _ preibv@—aen-1)] gy <o < ay
| m[Ef ettilmen) — gy emik@man)] TN < T < Tnigq

3.2.1. La condicion de Bloch

Consideremos la condiciéon de Bloch para el campo eléctrico

E(zf + D) = P E(xf), (3.8)

y para el campo magnético

H(xf + D) = P H(xf), (3.9)

donde z§ indica el lado derecho de la interfase en xg, como ilustramos en la figura 3.1.
Tomando en cuenta la geometria y la relaciéon de los campos (3.6) y (3.7) escribimos la
relaciéon matricial como
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+ , +
M { Ey ] — MK { By ] , (3.10)
donde

Mlz[l L ] (3.11)

ny —n

Si eliminamos la matriz M; de ambos lados de la ecuacién (3.10) obtenemos

E’fr ] KD [ EZJ{,H ]
Ll =¢€ v , 3.12
{ E] ENJr1 ( )

3.2.2. La matriz de transferencia

En cada interfase, las condiciones de frontera dan lugar a la relacién

i |- | 5]
M, F; Ll =M, G 3.13
|:£?Z +1 Ei+1 ( )

donde las matrices M; y F; son

M; = { 711 1_n ] : (3.14)
eikidi 0

Usando las condiciones de frontera en cada interfase, es posible relacionar los campos en
el medio ny,1 con los campos en el medio n; a través de la relacion

EN i ] { Ef ]
N =M |, 3.16
{ By E, (3.16)
donde la matriz M esta dada por la multiplicaciéon de matrices
=2
M = M (H M@Mﬁ) M;. (3.17)
i=N

3.2.3. La ecuacion de eigenvalores

Si comparamos las ecuaciones (3.12) y (3.16) podemos escribir la ecuacién de eigen-
valores

W[ B[], o9

donde A = e7*AP_ Los eigenvalores se obtienen resolviendo el sistema
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M — M| = 0.

Donde, para encontrar los eigenvalores es necesario resolver el determinante

mipr — A Mg
ma1 Moy — A

Esta ecuacién tiene dos soluciones analiticas

1 1
)\+ = §(m11 —+ m22) + 5\/(77111 + m22)2 — 4A,

1 1
AT = §(m11 + ng) — 5\/(77111 + m22)2 — 4A,

donde

A= mM11Mog — M12MM21 .

3.3. La relacion de dispersién compleja

La relaciéon de dispersion compleja se obtiene a partir de la relacion

e—zKD — )\—&-’

donde K y A" son ntiimeros complejos en la forma

K =k, +ik;,

AT =N i

Tomando en cuenta la notacién compleja para K y A1, la ecuacion (3.24) es

+ _ \+ o\t — o—ikeD kD
AT=N+iN =e e

(3.19)

(3.20)

(3.21)

(3.22)

(3.23)

(3.24)

(3.25)

(3.26)

(3.27)

Para un determinado valor de A", esta ecuacién tiene dos variables desconocidas, k,
b )

y k;. Para resolver esta ecuacion, tomamos el complejo conjugado

(AT)* = AF —i\f = efrdehil,

Multiplicando AT (AT)* se obtiene

el = (AN 4+ (M)

r
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Ahora, es posible encontrar el valor imaginario del vector de Bloch

kD — %m[(m? + ). (3.30)

Para encontrar la parte real del vector de Bloch escribimos la ecuacién (3.27) en la
forma

cos(—k, D) — isin(k,D) = e P (A} + i), (3.31)

donde k, puede ser encontrado tomando en consideracién la expresion

kD = cos (e MPA). (3.32)

3.4. Ejemplos numéricos

En esta seccion consideraremos varios ejemplos de estructura de bandas complejas
para heteroestructuras de CF-1D. En un primer ejemplo, presentamos un cristal foténico
binario, compuesto de s6lo dos materiales diferentes. En un segundo ejemplo, tomamos el
caso de un cristal foténico ternario. Finalmente, consideramos el caso de una supercelda
con defecto.

3.4.1. Ciristal fotonico binario

Consideremos un cristal foténico binario unidimensional compuesto por dos materiales
ny y ng de tamano dy y dy , respectivamente. El dibujo del sistema se presenta en la figura
3.2 donde mostramos tres diferentes posibilidades de celda unitaria de tamano D = d
(d=dy +dy), D=2dy D = 3d en los paneles (a), (b) y (c) respectivamente. En el lado
derecho de cada panel presentamos la correspondiente Primera Zona de Brillouin (PZB).
Observamos que en el caso del panel (b) la PZB es la mitad de la correspondiente al panel
(a). De igual manera, la PZB del panel (c) es la tercera parte de aquella del panel (a).

La estructura de bandas complejas para un cristal foténico binario se muestra en la
figura 3.3. Consideramos dos materiales de indices de refraccién n; = 2.35 y ny = 1.46,
respectivamente. El tamano de cada capa es d; = 0.66d y ds = 0.34d. En los péneles (a) y
(d) mostramos la parte real e imaginaria de la estructura de bandas para una celda unitaria
de tamano D = d, para este caso, el calculo puede realizarse mediante dos métodos: la
férmula analitica de la ecuacién (3.1) (con circulos) y nuestro tratamiento numérico de
las ecuaciones (3.30) y (3.32) (con lineas).

Se observa una excelente concordancia entre ambos métodos. Consideremos ahora el
caso de una supercelda de dimensiones D = 2d en los péneles (b) y (e). Observamos en
el panel (b) que la parte real del vector de onda se dobla dos veces. Esto se debe a que
escogimos una celda unitaria dos veces mas grande que en el caso anterior. Observamos
que la parte imaginaria del vector de onda en el panel (e) permanece invariante. Sin
embargo, si ahora dibujamos en una escala dos veces mas pequena, podremos apreciar
que el valor es dos veces mds grande que en el panel (d). Presentamos ahora en los péneles
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Figura 3.2: Esquema de tres diferentes posibilidades de celda unitaria en un
cristal binario. En paneles (a), (b) y (c) presentamos una celda uni-
taria de ancho D =d, D = 2d y D = 3d, respectivamente.

(¢) v (f) la estructura de bandas para una celda unitaria de tamano D = 3d, para los
casos de la parte real e imaginaria del vector de onda, respectivamente. Se observa que
en el panel (c) la parte real del vector se dobla tres veces.
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Figura 3.3: Estructura de bandas compleja para un cristal foténico binario. En
los paneles (a), (b) y (c) [(d), (e) y (f)] se muestra la parte real
[imaginaria] del vector de onda con celda unitaria D =d, D =2d y
D = 3d, respectivamente. Los puntos mostrados en los paneles (a)
y (d), corresponden al calculo hecho con la ecuacién (3.1).

3.4.2. Cristal fotonico ternario

En esta seccién consideramos un CF ternario compuesto por tres diferentes materia-
les en la celda unitaria, tal como se ilustra en la figura 3.4. Tomamos un CF ternario
compuesto por tres materiales de indices de refraccion n; = 1.37, ny = 4.35 y ng = 3.6,
de acuerdo a la referencia [65]. El espesor de cada material es d; = 90nm, dy = 20nm y
dz = 90nm. El periodo de la celda unitaria es D = dy + dy 4+ d3 = 200nm.

En la figura 3.5 presentamos la estructura de bandas con la parte real en el lado
izquierdo y la parte imaginaria a la derecha, respectivamente. Observamos que para el CF
ternario la estructura de bandas es similar al caso del CF binario y que la estructura de
bandas no se dobla por la presencia de los tres materiales en la celda unitaria.
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Figura 3.4: Ilustracién de una celda unitaria ternaria.

(a) (b)

wD/21IC
wD/2T1IC

0.2

k. (217D) > ’ k; (21VD)

Figura 3.5: Estructura de bandas de un cristal foténico de celda unitaria ter-
naria. En paneles (a) y (b) presentamos la parte real e imaginaria
del vector de onda, respectivamente.

3.4.3. Cristal fotonico con defecto

Como ultimo ejemplo, presentamos la estructura de banda compleja para un cristal
fotonico con defecto. Las estructuras con defectos son tutiles como cavidades laseres o
guias de onda. Presentamos en la figura 3.6 panel (a) la supercelda de tamano D = 10d.
Los indices de refraccion alto y bajo son ny = 2.35 y ny, = 1.46 en una secuencia (HL)1.
El grosor de las capas es dy = 0.66d y d; = 0.34d, respectivamente. En el panel (b)
presentamos una estructura con defecto, donde hemos cambiado la primera capa de alto
indice por una de bajo indice, obteniendo una secuencia (LL);(HL).

La estructura de banda compleja se presenta en la figura 3.7 en los paneles (a) y (b)
para la estructura sin defecto. En los péaneles (c¢) y (d) se presenta la estructura de banda
compleja para el sistema con defecto. El defecto existe en el primero y segundo gap de una
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Figura 3.6: Dibujo de una supercelda de ancho D = 10d. En el panel (a) pre-
sentamos la estructura perfecta de una supercelda y en el panel (b)
ilustramos la presencia de un defecto.

frecuencia especifica. Observamos que la existencia de los defectos estd también definida
en la parte imaginaria del vector de onda, panel (d).
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05T i L I —— 1
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05 s e :

wd/211C
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Figura 3.7: Estructura de bandas complejas para una supercelda de tamano
D = 10d. En los paneles (a) y (b) [(c) y (d)] presentamos la parte real
e imaginaria de la estructura de bandas para el caso de la supercelda
sin [con] defecto.

3.5. Conclusiones

En esta seccion hemos presentado un estudio de una heteroestructura de cristal
foténico unidimensional usando el formalismo de supercelda basado en el método de ma-
triz de transferencia y en la condiciéon de Bloch. Derivamos una formulacién para calcular
la estructura de bandas complejas para un niimero arbitrario de capas en la celda unitaria
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con la finalidad de poder estudiar estructuras que no puedan ser tratadas con la ecuacion
(3.1). El método se aplico a tres casos diferentes. Primero, para el cristal binario, hemos
encontrado que para diferentes celdas unitarias escogidas, es posible obtener la misma
informacion para la obtencién de las bandas prohibidas. Segundo, para el cristal ternario
hemos encontrado que el diagrama de bandas proporciona una estructura estandar. Final-
mente, presentamos la estructura de bandas complejas para un cristal con defecto donde se
observa la importancia de la estructura de bandas compleja para discriminar las frecuen-
cias de los estados de defecto y su propagacién caracteristica dada por la parte imaginaria
del vector de onda. Este analisis puede ser 1til para el diseno de heteroestructuras de
cristal fotonico, asi como para el entendimiento de sus propiedades.
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Capitulo 4

Velocidad de grupo

En este capitulo presentamos un analisis de la velocidad de grupo en CF unidimen-
sionales basado en un calculo de la estructura de bandas en la zona de Brillouin extendida.
Planteamos la imposibilidad de velocidad de grupo negativa en la segunda banda para un
cristal foténico dieléctrico unidimensional realizando un estudio sistematico de la variacion
de la velocidad de grupo en funcion del factor de llenado del cristal. Discutimos recientes
reportes en donde existen malentendidos en la determinacion de la velocidad de grupo.

4.1. Introducciéon

Actualmente existe un gran interés en controlar pulsos de luz modificando su veloci-
dad de propagacién, a tal grado que se plantea la posibilidad de detener por completo
la luz utilizando cristales foténicos [77]. La investigaciéon en CF ha llegado a un punto
tal de maduracién que ya se busca el control totalmente 6ptico de la informacién en un
circuito, con la idea de desarrollar novedosas aplicaciones tecnolégicas [78]. Los disposi-
tivos Opticos basados en CF tendran grandes ventajas sobre los dispositivos electronicos
convencionales. Ellos ofreceran una mayor velocidad de operacién, mayor vida media y
una tasa mas alta de repeticién de procesos. Por su naturaleza, los dispositivos fotonicos
son extremadamente compactos, lo cual los hace especialmente aptos a la miniaturizacion
en circuitos.

Recientemente diversos estudios experimentales presentan resultados sélidos en donde
se observa el fenémeno de superprisma [26], el cual existe debido a la forma anémala
de la velocidad de grupo en el borde de la banda de energia. Resulta de gran interés
practico que la velocidad de grupo sea sensible a las variaciones de la celda unitaria, es
decir, los cambios en indices de refraccion, tamano de la celda y fraccién de llenado. Esta
caracteristica puede ser empleada para sintonizar la estructura de bandas [79] y realizar
dispositivos activos que varien su respuesta éptica en funcién de un parametro externo
[80].

En el andlisis de estos fenémenos y aplicaciones relacionadas, resulta de capital im-
portancia la determinacién de la velocidad de grupo en el cristal fotonico. Es notable que
resultados recientes publicados en la literatura cientifica demuestran que este concepto y
su célculo aun esta sujeto a debate. [81, 82, 83, 84, 85] En este trabajo presentamos una
discusion sobre un reciente reporte tedrico, en donde se considera en forma errénea, que
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la velocidad de grupo en la segunda banda es negativa [82]. Este controversial resultado
rapidamente di6 lugar a reportes en donde se refutaba esta situacién [83, 84].

En esta seccién presentamos una derivacion de la velocidad de grupo a partir de la
estructura de bandas en la zona extendida. Asimismo, para entender el significado fisico
de la velocidad de grupo, variamos el factor de llenado de la celda unitaria hasta llegar
a la situacién en donde la referencia [82] plantea la velocidad de grupo negativa.

4.2. Estructura de bandas: zona reducida y zona ex-
tendida

En la figura 4.1 presentamos el sistema multicapa unidimensional compuesto por los
medios n, = 1 y n, = 2.3, con espesores a y b respectivamente. La fraccion de llenado
se define como f=b/d y se relaciona con la cantidad de material en la celda unitaria.

R, % H, H N B N

a

b

d=a+b

Figura 4.1: Cristal foténico unidimensional compuesto por los medios n, y np,
con espesores a y b, respectivamente. El periodo de la celda unitaria
esd=a+b.

En la figura 4.2(a) mostramos la estructura de bandas en el esquema de la zona reducida
para una fraccion de llenado f=0.15. Se observa que existen 4 bandas en el rango de 0
a 1.6. La figura 4.2(b) presenta la estructura de bandas en el esquema extendido. Esta
representacion es mas adecuada para el calculo de la velocidad de grupo, v,. La velocidad
de grupo esté definida por la relacién v, = dw/dk. Es posible obtener la velocidad de
grupo directamente de la relacion de dispersion si planteamos la derivada en forma discreta

( ) Aw Wit1 — W
Vy(w;) = —F = ———.
! Ak ki — ki
En la figura 4.2(c) presentamos el resultado de nuestro calculo de v,. Observamos que

en la segunda banda la pendiente es positiva (figura 4.2(b)) y por ello la velocidad de
grupo es positiva. Sin embargo, si se considera la derivada en la zona reducida (figura

(4.1)
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4.2(a)) la velocidad de grupo seria negativa, por lo que es erréneo proceder en funcién
de la zona reducida para el calculo de v,[82].

@ (b) (©

1.6 1.6 1.6

1.4 14 - // LA
1.2 1.2 /, 124 —
Q 1.0 1.0 o o 1.0
? 0.8 0.8 . 0.8 = b
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Figura 4.2: Estructura de bandas en la zona reducida (a), zona extendida (b)
y velocidad de grupo (c) para el caso de factor de llenado f = 0.15

4.3. Variacién paulatina del factor de llenado

Para entender el valor positivo de la velocidad de grupo en la segunda banda, analizare-
mos la variacién sistematica de la velocidad de grupo en funcién de f. En la figura 4.3(a)
mostramos la variacion de la estructura de bandas en la zona extendida para los casos
en donde f = 0, f = 0.05, f= 0.1, f = 0.15 y f=1. El primer caso es el de red vacia, es
decir, un sistema en donde solamente existe el aire. A medida que aumenta la fraccion
de llenado tenemos méas material n;, En la figura 4.3(b) mostramos la correspondiente v,
En el caso de f=0, un pulso se propaga sin dispersién a la velocidad de la luz c. Si f
aumenta, v, disminuye gradualmente en las primeras dos bandas. Este comportamiento
esta directamente relacionado con la forma de la pendiente en la relacién de dispersion.

4.4. Conclusiones

Hemos presentado una forma correcta de calcular la velocidad de grupo a partir de la
derivada numérica de la relaciéon de dispersion en la zona extendida. Observamos que la
velocidad de grupo es una funcién que varia gradualmente con la fraccion de llenado.
Partiendo de la red vacia en donde la velocidad de grupo es ¢, observamos que v, disminuye
proporcionalmente como una funcién de f. Los valores de v, permanecen positivos debido
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Figura 4.3: Estructura de bandas (a) y velocidad de grupo (b) para diferentes
fracciones de llenado. Se grafica f =0, f = 0.05, f = 0.1, f = 0.15
y f = 1 con lineas sélida-delgada, a trazos, a puntos, a trazos y
puntos y sélida-gruesa, respectivamente. Se observa una disminucién
gradual de la vy en las primeras dos bandas en funcién de f.

a que la pendiente de la relacién de dispersion en la zona extendida siempre es positiva
para este sistema. La representacion en zona reducida es 1til para presentar en forma
compacta el mapa de energias permitidas del sistema, pero hay que ser cuidadoso para
calcular la v, a partir de ésta representacion.

Esta descripcion del calculo de la velocidad de grupo es facil de entender en sistemas
1-D, sin embargo, para sistemas en 2-D y 3-D se complicaria el célculo, ya que la rep-
resentacion de las bandas en la zona extendida presenta pendientes alternadas positivas
y negativas segun sea la direccion cristalografica que sigan dichas bandas, lo que no nos
permite calcular su velocidad de grupo correctamente.
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Capitulo 5

Determinacion de gaps gigantes por
medio de la velocidad de grupo

En este capitulo mostramos que es posible disenar gaps gigantes en heteroestructuras
fotonicas por medio del calculo de la velocidad de grupo. Una heteroestructura foténica
estd compuesta por la unién de dos o mas CF distintos. Presentamos el cédlculo de la
estructura de bandas de la heteroestructura implementando la técnica de la supercelda
en el método de ondas planas. Se muestra que la estructura de bandas de una hete-
roestructura generalmente tiene una forma sumamente complicada. Sin embargo en esta
seccién demostraremos que es posible discriminar las regiones de frecuencia con baja (alta)
propagacion realizando el calculo de la velocidad de grupo. Por medio de la transmision
obtenida mediante el método de la matriz de transferencia, verificamos la existencia de
regiones de energia prohibida (permitida) obtenidas a partir del célculo de la velocidad
de grupo de la heteroestructura.

5.1. Introduccion

En los ultimos anos los CF han atraido la atencion de cientificos e ingenieros a causa de
sus interesantes caracteristicas fisicas y sus potencialidades tecnolégicas [86]. Los CF son
estructuras compuestas por una base de al menos dos materiales de diferentes constantes
dieléctricas y una red periédica en una (1D), dos (2D) o tres dimensiones (3D). Los CF se
caracterizan por la existencia de bandas prohibidas (BP) para las ondas electromagnéticas,
de la misma forma que los semiconductores presentan bandas de energia electrénicas.

La maés simple y comun caracteristica utilizada en el diseno de dispositivos épticos
es el fenomeno de reflexion total, es decir, la caracteristica de espejo. Existen dos tipos
principales de espejos: los metalicos y los basados en estructuras dieléctricas periddicas
multicapas. Los espejos metalicos son buenos reflectores omnidireccionales, es decir, que
reflejan luz a cualquier angulo de incidencia. Sin embargo, se vuelven inoperantes en
el infrarrojo a causa de la absorcion. Por su parte, los espejos basados en CF-1D no
presentan problemas debido a la absorcién ya que son dieléctricos, pero son altamente
unidireccionales ya que existe el angulo de Brewster que los vuelve transparentes a cierto
angulo de incidencia [87].

Es necesario disenar espejos omnidireccionales que tengan amplias BP y que no pre-
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senten absorcién. Los CF basados en 6palos son estructuras 3D que han sido investigados
como buenos candidatos para lograr BP omnidireccionales. Son especialmente interesantes
porque su periodo es del orden de la longitud de onda de la luz, con lo cual se obtienen
estructuras operantes en el visible [88]. Sin embargo, la presencia de desorden estructural
ligado al método de fabricacién destruye la BP [89].

Ha sido posible obtener espejos omnidireccionales utilizando CF-1D y el problema
de la existencia del angulo de Brewster ha sido resuelto considerando estructuras de
alto contraste en el indice de refracciéon para aumentar el rango de operacion en la zona
radiativa [90]. Sin embargo, en la practica, los materiales de alto indice de refraccién son
usualmente semiconductores y estos tienen diversos mecanismos internos que dan lugar
a una absorcién dptica [79], la cual es una caracteristica indeseable como en el caso de los
espejos metalicos. Seria deseable obtener espejos omnidireccionales a partir de materiales
de bajo contraste dieléctrico aprovechando el grado de control que recientemente ha sido
obtenido por las técnicas experimentales de crecimiento de CF-1D, como por ejemplo las
estructuras formadas por silicio poroso.

En esta seccion mostramos en forma tedrica que la BP se puede hacer significa-
tivamente grande mediante la utilizacion de heteroestructuras. Una heteroestructura
estd compuesta por dos o mas CF distintos. La estructura de bandas de la heteroestruc-
tura proviene de la combinacion de las bandas de cada uno de los cristales. Los materiales
constitutivos deben de ser escogidos cuidadosamente para que las BP adyacentes, prove-
nientes de distintos CF, se superpongan unas con otras. La BP de la heteroestructura
la denominamos gigante debido a que resulta de la adiciéon de las BP de distintos CF.
Las estructuras con amplios rangos de BP tendran muchas aplicaciones potenciales en
optoelectrénica para dispositivos tales como cavidades [91], gufas de onda [92], interrup-
tores 6pticos ultrarrapidos [93], etc. Ademads se abre la posibilidad de estudiar problemas
fundamentales, tales como la inhibicién de la emisién espontédnea de atomos y moléculas.
En particular, en este problema se busca el control de una emisiéon muy localizada en el
tiempo, pero que al mismo tiempo radie en un amplio rango de frecuencias. Para lograr
este control es necesario contar con CF con BP de considerable rango de operacién [94].

La idea de optimizar las caracteristicas 6pticas de CF basados en heteroestructuras ha
sido explorada para cristales 1D, 2D y 3D, [45, 95, 96, 97, 98]. Todos los reportes tedricos
explorados hasta el momento han sido basados en el calculo de la transmision de luz
utilizando el método de la matriz de transferencia (MMT) para determinar la ausencia de
transmision. En este trabajo presentamos la aplicacién del método de ondas planas (MOP)
en la optimizacion de heteroestructuras. Aunque hemos encontrado que el MOP entrega
una estructura de bandas que es dificil de interpretar, muchas de estas bandas no implican
propagacién. Al calcular la velocidad de grupo (v,) hemos relacionado a la transmisién de
luz con valores significativos de v,. La ventaja de utilizar el vector v, para discriminar las
regiones de BP es la direccionalidad. En efecto, los valores de v, dependen de la direccién
cristalografica en la que se propaga el campo. Esto es especialmente importante para
cristales en 2D y 3D. Por su parte, el calculo de la densidad de estados es un escalar que
entrega menos informacién, ya que es independiente de la direccion cristalografica.
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5.2. Estructura de bandas de la heteroestructura

La estructura de bandas dentro del cristal fotonico se describe por medio de la ecuacién
de onda

w2

V x(VxE({r))= ge(r),u(r)E(r). (5.1)
En esta ecuacién E(r) es el campo eléctrico, e(r) y p(r) son la funcién dieléctrica y la
permeabilidad magnética, respectivamente. La frecuencia a la cual oscila la onda electro-
magnética es w y la velocidad de la luz es c¢. Vamos a considerar estructuras no magnéticas,

asi que pu(r) = 1. Usando andlisis de Fourier, es posible obtener la ecuacién de onda [99],

w2

lk+G] x ([k+G] x E(G)) = =5 > =(G — G)E(G), (5.2)

en donde k es el vector de onda y G es un vector de la red reciproca. Esta ecuacién es de
la forma

Ax =-)*) Bx, (5.3)
P
donde
A= —(k+Go)ky+Gy) [(ks+Go)?*+ (ks + G  —(k.+G)(ky,+Gy) |,
— (ks + Go) (k. + G.) —(ky + Gy (k. + G.) (ke + G2)* + (ky + Gy)?]
(5.4)
(G -@) 0 0
B= 0 (G -G 0 , (5.5)
0 0 (G - @)

EO:E(G)
x = | Ey(G)|, (5.6)

EOZ(G)
M\ = i—j (5.7)

Consideramos una estructura de periodicidad unidimensional en la direcciéon z, como
lo ilustramos en la figura 5.1. En la figura 5.1(a) se muestra el cristal infinito y en la figura
5.1(b) ilustramos la supercelda (SC). Si el campo eléctrico tiene una polarizacién paralela
al eje z, la ecuacién de eigenvalores se reduce a

b + Gl x (ke + GL] X Eo(GL)) = =2 3 (Gl — GLEL(GL). (5.8)
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Figura 5.1: Geometria de una heteroestructura unidimensional. En (a) ilus-
tramos el cristal infinito y en (b) ilustramos la supercelda.

La funcién dieléctrica en la SC es
i=N
e(z) =) {0z~ fis] Oz — fil}, (5.9)
i=1

donde O(z) es la funcién de Heaviside. La funcién dieléctrica se describe en términos de
la serie de Fourier como

e(z) =) _e(G.)e', (5.10)

G-

donde los coeficientes son obtenidos mediante
1 [P .
e(G,) = —/ e(2)e™"%%dz. (5.11)
D Jy

Integrando sobre la SC tenemos
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e(G,) =

1 1
D 1G,

=N
D ei(e O — e | (1= 6g.0). (5.12)
=1

1=N 1
digi| 0G.0 — &

Este coefiente de Fourier se introduce en la ecuacién de eigenvalores para realizar el calculo
numérico de manera estandar. [99]

5.3. Velocidad de grupo

El concepto de velocidad de grupo ha sido considerado de importancia fundamental
para el estudio de diferentes fenémenos de interés tecnolégico [86]. La velocidad de grupo
se define mediante la relacién

dw
dk
Es posible obtener v,(w) directamente de la relacién de dispersién utilizando diferencias
finitas

vy(k,w) = (5.13)

Aw  w(kipr) — w(ks)
Ak ki — ko

Como un primer ejemplo consideramos la estructura de bandas para dos diferentes
celdas unitarias (CU), ambas de un tamano d. En la figura 5.2(a) mostramos la CU-a que
estd compuesta por los materiales ny = 1.0 y ny = v/13, cuyos espesores son d; = dy = /2.
El factor de llenado de la CU es foy y se define como el espacio ocupado por el material
de alto indice de refraccion sobre el espacio total, en este caso para la CU-a tenemos
fev = 0.5 . En la figura 5.2(b) mostramos la CU-b que estd compuesta por los mismos
materiales, pero en donde los espesores son diferentes. Ahora d} = 0.68d y d, = 0.32d. El
factor de llenado en este caso es fr; = 0.32.

vy (kiyw;) = (5.14)

En la figura 5.3 presentamos estructuras de bandas y velocidad de grupo para la CU-a
(con lineas) y para la CU-b (con puntos). En la figura 5.3(a) se muestra la Estructura
de Bandas en la Zona Reducida (EBZR). La estructura a presenta 5 bandas en el rango
de la grafica. La estructura b, por su parte, presenta 4. En la figura 5.3(b) presentamos
la Estructura de Bandas en la Zona Extendida (EBZE). La primera banda de las es-
tructuras a y b es similar. A continuacién de una regiéon de energia en donde existe una
ausencia de estados para ambas estructuras, existen estados permitidos para una o para
otra estructura. En la figura 5.3(c) mostramos la v,(w) para cada estructura.
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Figura 5.2: Celdas unitarias de las estructuras a y b.

5.4. Heteroestructuras

En la figura 5.4 mostramos varias superceldas correspondientes a heteroestructuras
compuestas por CU-a y CU-b. El factor de llenado de la superestructura (fz) lo definimos
como el espacio ocupado por las CU-a sobre el espacio total de la supercelda (SC), D = 10d
en la figura 5.4(a) tenemos que toda la superestructura esta compuesta por CU-a, asi que
el factor de llenado es fy = 1. En la figura 5.4(b) existen dos CU-b, de manera que
fu = 4/5. Los paneles (c¢) y (d) ilustran los factores de llenado fy = 3/5y fu = 2/5,
respectivamente. En la figura 5.4(e) solo existen dos CU-a asi que fi = 1/5 . Por ultimo,
el panel (f) muestra una heteroestructura compuesta inicamente de CU-b, cuyo factor de
llenado es entonces fy =0 .

En la figura 5.5 mostramos la estructura de bandas en la zona reducida de la supercelda
(EBZRSC) y la vy(w) para diferentes fy. En los paneles (a)-(b), (c)-(d), (e)-(f), (g)-
(h), (1)-(j) v (k)-(1) presentamos nuestros resultados para fy = 1,4/5,3/5,2/5,1/5 y 0,
respectivamente. Se observa que partiendo de una SC con fg = 1 [panel (a)] compuesta
en su totalidad de CU-a, al incrementarse el nimero de CU-b la EBZRSC y la v,(w) se
modifican.

Al observar la figura 5.5(a) pareciera que estuviera construida doblando 10 veces la
linea sélida de la figura 5.3(a). Esto es de esperarse dado que ambas graficas representan la
relacién de dispersion de un mismo sistema fisico. El efecto senalado es debido a la defini-
cién de celda unitaria en cada caso, para la figura 5.3(a) el bloque unitario se conforma
por una CU-a [figura 5.2(a)], mientras que en la otra figura la SC estd construida con 10
de estos bloques [figura 5.4(a)]. El resultado es que la zona reducida se hace 10 veces més
pequena, compactando la representacién. Lo mismo puede afirmarse acerca de la figura
5.5(k) y la relacién de dispersion representada por la linea punteada de la figura 5.3(a),
la base en esta ultima es una CU-b mientras que la SC en la figura 5.5(k) se compone por
10 de estos bloques unitarios [figura 5.4(f)].
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Las bandas de las heteroestructuras mixtas [paneles (c),(e), (g) e (i) de la figura
5.5] muestran una pendiente bastante plana, esto se debe a que corresponden a modos
muy confinados. Por ejemplo, la figura 5.5(c) pertenece a una SC conformada por 8
CU-a y 2 CU-b, la mayor parte de las bandas son de poca pendiente entre 0.2 y 0.6.
Estas corresponden a modos que oscilan en CU-a pero decaen en CU-b. Esta falta de
conectividad provoca una degeneracion de los modos de oscilacion, aplanando la banda y
disminuyendo la velocidad de grupo [figura 5.5(d)]. Este comportamiento se acentia en
los paneles (e) y (g), cambiando paulatinamente su cardcter conforme disminuye fy hasta
que en la figura 5.5(i) la mayor parte de las bandas planas entre 0.38 y 0.8 corresponden
a modos que oscilan en CU-b y decaen en CU-a. Finalmente en la figura 5.5(k), cuando
fr = 0 la relaciéon de dispersién corresponde totalmente a oscilaciones en celdas de tipo
CU-b.

La disminucién de la velocidad de grupo en las bandas planas de los casos fg =
4/5,3/5,2/5,1/5 y la falta de conectividad de estos modos de oscilacién tienen por conse-
cuencia que sean frecuencias ineficientes para el transporte de energia y ademés de dificil
excitacién. Nuestra propuesta es que mediante la identificacién de las regiones donde v, (w)
sea pequena o cero, podamos identificar las regiones en donde no exista transmision de
luz. De particular importancia es el par de paneles (e)-(f) y (g)-(h), correspondientes a
fo =3/5y fu = 2/5. En estas figuras se ilustra la situacién en donde a pesar de que
la estructura de bandas [paneles (e) y (g)] muestran una buena cantidad de estados de
energia permitidos, la velocidad de grupo en los paneles (f) y (h) predice una regién de
banda de energia prohibida desde wd/2mc = 0.195 a wd/2mwc = 0.78 .

Para comprobar la baja transmisién que presentan las bandas planas en las heteroes-
tructuras mixtas, en la figura 5.6 mostramos la transmision de luz calculada con el método
de matriz de transferencia (MMT) para fy = 1,4/5,3/5,2/5,1/5 y 0 en los paneles (a)-
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Figura 5.4: Supercelda de la heteroestructura para diferentes factores de llena-
do fH

(f), respectivamente. En todos los casos la luz se transmite a través de una SC, es decir,
recorre una distancia 10d, siendo el medio de incidencia y transmision el aire. Se observa
que la superestructura mixta con factores de llenado fg = 3/5y fu = 2/5 correspon-
dientes a los paneles (c¢) y (d) presentan la més baja transmisién, como es predicho con
el célculo de la velocidad de grupo.

5.5. Conclusiones

Hemos presentado una forma novedosa de identificar bandas prohibidas gigantes en
heteroestructuras a partir del calculo de la velocidad de grupo. Esta estrategia de unir
cristales fotonicos de modestas propiedades Opticas para lograr espejos de rangos gigantes
abre el camino para la utilizacién tecnologica de estructuras de bajo indice de refraccion.

A pesar de que el célculo de la velocidad de grupo, nos confirma la existencia de gaps
gigantes en la heteroestructura, en los capitulos posteriores se abordara un método dife-
rente que nos permitird disenar heteroestructuras para ensanchar el gap a conveniencia, es
decir, que podamos “construir” heteroestructuras de cristal foténico con gaps de energia
tan grandes como queramos dentro del espectro electromagnético.
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Capitulo 6

Gap gigante en heteroestructuras de
silicio poroso

En este capitulo, demostramos que una serie de cristales foténicos 1D de bajo contraste
en el indice de refracciéon puede exhibir un gap completo en todo el rango del visible.
Este reflector dieléctrico consiste en la combinacion de tres subespejos de silicio poroso
del mismo indice de refraccién, pero de diferentes periodos. Presentamos una manera
simple para incrementar el ancho del gap, para construir un espejo en el visible completo
con el minimo nimero de periodos. También estudiamos el papel de la absorcion en las
propiedades épticas de una heteroestructura.

6.1. Introduccion

Recientemente gran cantidad de investigacion ha sido dedicada a espejos dieléctricos
de silicio poroso tanto experimental [96, 68, 69, 98, 100, 71, 72, 101] como tedéricamente
[102, 103, 104, 91, 105, 41, 106, 107, 108, 92, 63, 109, 110, 70, 111] debido a sus pérdidas
extremadamente bajas en frecuencias opticas e infrarrojas, comparadas con los espejos
metalicos tradicionales. La tecnologia de silicio poroso permite obtener reflectores con el
100 % de eficiencia mediante la construccion de estructuras con variacion periédica de los
materiales con indices de refraccion alto y bajo. Esta estructura periédica es un cristal
foténico unidimensional (CF-1D) debido a que el fendmeno de interferencia da lugar a
una estructura de bandas foténicas. En la regién de bandas prohibidas la luz incidente
no puede propagarse y toda la luz es reflejada. La tecnologia de silicio poroso es una
técnica experimental facil, barata y flexible para la fabricaciéon de CF en una, dos y tres
dimensiones [112]. En particular, el grado de control de la técnica experimental para la
construccién de CF-1D o multicapa es impresionante [98]. Esta ha sido reportada en la
fabricaciéon de varios tipos de heteroestructuras. Una heteroestructura es hecha por la
combinacion de dos o mas CF diferentes. Ha sido reportada la fabricacion de espejos de
heteroestructuras chirped [68, 69] y de distribucién Gaussiana del indice de refraccién
[71, 72]. Ha sido explorado también el disefio de reflectores de gran espectro usando
algoritmos genéticos [111] y de Fibonacci [73]. Todos esos trabajos intentan optimizar
heteroestructuras foténicas a fin de proponer un espejo mas eficiente, compacto y simple
(si es posible), con el mayor rango de operacién.
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En este capitulo, mostramos una manera de disenar una heteroestructura capaz de
bloquear la luz en un rango de frecuencias tan grande como se desee usando espejos de
silicio poroso de bajo contraste de indice de refraccion. La mayoria de los trabajos recientes
han reportado resultados en el rango de las telecomunicaciones (1.5um) [98, 100, 71, 72,
101, 102, 103, 104, 91, 105, 41, 106, 107, 108, 92, 63]. Por otro lado, en el rango del visible
solamente existen pocos reportes. [68, 69, 106]. En uno de esos trabajos se ha disenado y
fabricado un espejo con un rango de operacién desde 0.39um a 0.65um [69].

A nuestro conocimiento, sélo en la referencia [69], ha sido reportado un espejo para el
rango completo del visible. Esta estructura esta basada en una configuracion chirped que
necesita un alto nimero de capas para obtener el reflector. En este capitulo presentamos
un diseno alternativo y mas compacto de un espejo con rango de operacién en todo el
rango del visible.

6.2. Teoria

Se considera un arreglo de capas alternadas con indices de refracciéon ngy y ny (ng >
ny) con espesor de las capas dy y dy, respectivamente. En la 6.1(a) presentamos el cristal
fotonico infinito que se obtiene por la repeticién de una celda unitaria mostrada en la

figura 6.1(b).
.
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Figura 6.1: (a) Geometria de una multicapa infinita de silicio poroso.
(b) Geometria de la celda unitaria con anchura d = dgy + dy,.
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Es conveniente escribir la ecuacion de eigenvalores numérica de la ecuacion de onda,
de forma que pueda ser determinada la estructura de bandas foténicas para un cristal con
cualquier periodo d, con lo que obtendremos

S aln = 1) hvea + 'V E, (1) = w24 By (), (6.1)

donde ha sido introducido kyeq = kd/2T v Wyeq = wd/2mc como el vector de onda y
frecuencia reducida, respectivamente. Usando la identidad w = 27¢/\, la frecuencia puede
escribirse también como

d
Wred = X (62)

6.3. Incremento del gap foténico

En la figura 6.2(a) se muestra una estructura de bandas tipica para una multicapa
infinita de silicio poroso. Los indices de refraccién son ng = 1.95 y ny, = 1.4, los cuales
fueron tomados de la referencia experimental [69], en la que se reportd la fabricacién
de un espejo formado con heteroestructuras de cristal fotonico unidimensional utilizando
precisamente el mismo material y donde se mostro que a pesar de que esta estructura posee
bajo contraste de los indices de refraccién y sea un material absorbente y dispersivo, no se
observan franjas de interferencia debido a la absorcion y se obtiene un gap completamente
definido cuando se calculan las bandas de ese cristal fotonico, tal y como se observa en
la misma figura 6.2(a). Con el propdsito de maximizar el gap fotdénico, se determina
el ancho de las capas por medio de la condicién de cuarto de onda [68]. Los espesores
para los materiales con indices de contraste altos y bajos son dy = 0.4179d y d; =
0.5821d, respectivamente. En el panel (b) se tiene la reflexién de la luz para una multicapa
finita compuesta por 14 periodos que han sido calculados usando el método de matriz de
transferencia. Se observa que el primer gap esta rodeado por los limites superior e inferior
wl, v w_,, respectivamente.

red
Acorde a la ecuacién (6.2) los limites del gap entonces serdan definidos como:

)\+ - 4, (63)
wred
d
A= ——. 6.4
W:;d (64)

En la figura 6.3(a) se grafica AT y A~ como una funcién de d. Incluso, si los limites
w, vy w., son adimensionales, los limites de la longitud de onda del gap cambian como
funcion de d. Se escogen tres diferentes CF-1D o subespejos dy, d;; y drrr. Cada subespejo
bloquea un cierto rango de longitudes de onda. En el panel (b) se muestra con cuadrados,
circulos y triangulos la reflexion de la luz para los periodos dy, dj; v dyyr, respectivamente.
Para cada caso los limites del gap se muestran en el cuadro 6.1.

Una idea natural para incrementar el ancho de la banda es poner estos tres subespejos
juntos. En la figura 6.4(a) se presenta la heteroestructura del espejo compuesta por tres
diferentes subespejos de periodos dy, d;; y drrr. Se considera que cada subespejo tiene
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Figura 6.2: Pénel (a). Estructura de bandas para un cristal foténico unidimen-
sional Pénel (b). Reflexién de la luz en una multicapa infinita com-
puesta por 14 periodos d.

catorce celdas unitarias en total 72 bicapas de alto y bajo indices de refraccion. La reflexion
de la luz de ésta estructura es presentada en la figura 6.4(b). Se puede observar que existe
un espejo completo en el rango de 381nm — 719nm. En la referencia [69] se ha reportado
un espejo basado en una heteroestructura chirped con un rango de operacién similar. Sin
embargo para construir este espejo es necesario preparar 308 bicapas. Por el contrario la
heteroestructura optimizada de la figura 6.4 necesita solo 23 % del nimero de capas del
espejo reportado en [69].
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Cuadro 6.1: Limites de los gaps para los subespejos de periodos dy, drr v dyrg-

Periodo A~ AT
dr =130 nm | 381 nm | 473 nm
drr =160 nm | 473 nm | 581 nm
drrr =198 nm | 581 nm | 719 nm

6.4. El rol de la absorcion

En esta seccién se investiga el rol de la absorcién en las propiedades Opticas de la
heteroestructura en el espejo. Recientemente el rol de la absorcién ha sido investigado
para los CF con constituyentes semiconductores [113, 26, 80, 114]. Se ha demostrado por
varios autores que la presencia de pérdidas introduce efectos de interferencia en los CF.

Con el propdsito de investigar el rol de la absorcién, se considera que ambos indices de
contraste tienen una parte imaginaria finita del indice de refraccion. Podemos considerar,
sin ser realistas, los indices como n, = 1.95 +1.0017 y n, = 1.4 +1.001%, donde la con-
tribucién de la parte imaginaria es suficiente para que observemos en la figura 6.5, como
se afectan la reflexion de la luz (linea sélida), la transmision (linea a trazos) y la absorcién
(linea punteada) para cada uno de los 3 subespejos. En el panel (a), (b) y (c) se muestran
las propiedades 6pticas para los espejos de catorce celdas unitarias con periodos dj, djy
y dy; respectivamente. Se puede observar que para cada subespejo, la calidad y el rango
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Figura 6.4: Pédnel (a). Ilustracién de la Heteroestructura del espejo compuesta
por tres subespejos de diferentes periodos. Panel (b), reflexién de la
heteroestructura para el rango del visible.

de reflexién es preservada en la longitud de onda que corresponde al gap, sin embargo, un
cierto grado de absorcion aparece en cada subespejo fuera del gap ain para esta pequena
contribucion de la parte imaginaria del indice de refraccién.

Ahora exploramos el rol de la absorcién en la heteroestructura del espejo. En la figura
6.6, se presentan tres posibles configuraciones de la heteroestructura con un haz incidente
de izquierda a derecha. Primero, en el panel (a) se tiene el subespejo de periodo dj, y
después los subespejos de periodos dy; v dj;. respectivamente. Segundo en el panel (b) se
tiene primero el subespejo de periodo d;; v a continuacion los subespejos de periodos djj;
y d;. Finalmente se tiene en el panel (c) primero el subespejo de periodo d;;; v después
los subespejos de periodos dy y dj;.

De la figura 6.6 se puede observar que debido a la presencia de absorcion la heteroes-
tructura del espejo se vuelve imperfecto para todos los casos. Sin embargo, la absorcién es
diferente para los tres casos. Siempre existe un espejo perfecto en el rango que se relaciona
con la posicién del primer subespejo. Se observa que en el panel (a), el primer subespe-
jo (de izquierda a derecha) tiene un periodo dj, entonces se tiene un espejo perfecto en
el rango de los 381-473 nm. En el panel (b) el primer subespejo existe solo en el rango
473-581 nm. Fuera de este rango, la heteroestructura del espejo es menos efectiva. Para
el panel (c) se tiene una situacién similar. Se concluye que en la presencia de absorcién
la calidad de las heteroestructuras en el espejo, es sensible al orden de acomodo de los
subespejos.
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Figura 6.5: Reflexién (linea sélida), Transmisién (linea enguionada) y Absor-
cién (linea punteada) para cada subespejo que conforma la hetero-
estructura.

6.5. Conclusiones

Se ha presentado una estrategia simple para disenar un espejo en base a una heteroes-
tructura de silicio poroso con un rango operacion completamente en el visible. El método
de optimizacion puede ser resumido en tres pasos. Primero, el calculo de la estructura
de bandas en términos de unidades reducidas para determinar w' , v w. . Segundo, la
determinacién de los gaps [AT y A7] como funcién de d. Finalmente, la construccion de la
escalera para escoger los periodos requeridos para cubrir el rango de operacion deseado.

El método presentado en este trabajo permite el diseno de heteroestructuras de cristal
fotonico de bajo indice de refraccién con gaps foténicos tan grandes como se requieran.
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Capitulo 7

Gaps gigantes en el infrarrojo

En este capitulo mostramos que es posible construir un gap gigante en el rango del
infrarrojo usando un cristal foténico 1D de silicio poroso. El diseno esta basado en unir
subredes de cristal foténico del mismo contraste en el indice de refraccion, pero con dife-
rentes periodos. De esta manera, podemos aumentar el pequeno gap que se obtiene de los
cristales binarios de silico poroso. La idea principal de este capitulo en aumentar el gap
foténico en el rango del infrarojo utilizando el principio de escalamiento de la ecuacion de
eigenvalores.

7.1. Teoria

Considérese un CF hecho a partir de una repeticion infinita de la celda unitaria ilustra-
da en la figura 7.1. La celda unitaria estd compuesta por dos materiales, uno de alto (ngy)
y otro de bajo (ny) indice de refraccién. El ancho de cada capa es dy y dr, respectiva-
mente. La celda unitaria tiene un ancho d = dg + dr. La estructura de bandas fotonicas
es obtenida usando una férmula analitica derivada por Yeh et al [62];

nHonH andL 1 ng nr . nHonH . andL
cos(kd) = cos Ccos —=|—+—sin sin ;
c c 2\ny, ng c c

(7.1)

k, w y c son la magnitud del vector de onda, la frecuencia y la velocidad de la luz,
respectivamente. Es conveniente escribir la ecuacion en la forma:

cos(kd) = cos (2mny fuQY) cos (2mng fL) — % <n—H + E) sin (2mny fpQ) sin (2mng f1Q),
nr, ng
(7.2)

donde ha sido introducido el factor de llenado como el espacio ocupado por cada material
en la celda unitaria fy = dy/dy fr = dr/d. La frecuencia reducida es

0=1, (7.3)
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donde c = \/7 y w=27/7.

ny ng

dH:dL
d

Figura 7.1: Celda unitaria compuesta de dos materiales con indices ng y nr.
El ancho de la celda unitaria es d = dy + d,.

Considérese una celda unitaria compuesta por dos materiales con indices de refraccién
alto y bajo, ng = 2.2 y ny, = 1.4 tal y como se utilizé en la referencia experimental
[69] para fabricar un espejo dieléctrico que refleja la radiacién electromagnética en el
rango de las longitudes de onda del infrarrojo cercano, y que ademés no muestra efectos
de absorciéon cuando se calculan las bandas y la transmisién para ese sistema con tales
parametros. Los factores de llenado que optimizan el ancho de la primera estructura de
bandas son calculados utilizando la condicién de cuarto de onda nydy = npd;, = A/4,
[115] obteniendo fy = 0.39 y f, = 0.61, respectivamente. En la figura 7.2 se presenta la
estructura de bandas fotonicas. La zona gris es el primer gap el cual esta limitado por
un nivel inferior y superior de frecuencia reducida con valores QF = 0.33 y Q= = 0.25,
respectivamente. Estos limites pueden relacionarse con la longitud de onda utlizando la
ecuacion (7.3)

: (7.4)

(7.5)
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Figura 7.2: Estructura de bandas de un cristal con indices de refraccién ng =
2.2 y ny, = 1.4. Los factores de llenado son fy = 0.39 y fr, = 0.61.
El gap tiene una frecuencia limite reducida superior e inferior de
QF =0.33 y Q = 0.25, respectivamente.

En la figura. 7.3(a) se grafica en la zona gris el incremento del gap como una funcién
del periodo d. Los limites superior e inferior del gap son A*(d) y A~ (d), respectivamente.
Para diseniar una Heteroestructura con un gap gigante, se apilan juntas las redes de CF o
subespejos de diferentes periodos tal que los gap individuales se superpongan. En el panel
(b) se ilustra la superposicién de los gap de dos redes cristalinas de periodos d; y d; 1. El
subespejo de perfodo d; (d;41) tiene limites superior e inferior de A} (Af,) v A7 (Ai4),
respectivamente. El propdsito es el de escoger los periodos tal que el superior sea igual al
limite inferior del siguiente subespejo, tal y como sigue.

A(dy) = A (digr). (7.6)

Usando las ecuaciones (7.4), (7.5) y (7.6) esta relacién puede ser escrita como la regla
para los periodos de la siguiente forma:
n
La figura. 7.4 presenta en el panel (a) una heteroestructura de CF formada por dos
subespejos con una red de periodo d; y d; + 1, respectivamente. Cada subespejo tiene M
periodos de celdas unitarias. En el panel (b) se ilustra la superposicién de los gap para
cada subespejo para hacer una heteroestructura con gap mas amplio.
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Figura 7.3: Variacién del gap (zona gris) como una funcién del periodo. En
el pdnel (a) se presenta la variacién de los limites AT (d) y A~ (d)
como una funcién de d. El panel (b) ilustra el incremento de los gap
tomando dos redes de CF con periodos d; y djy1.

7.2. Resultados Numéricos

Con el proposito de presentar un método para disenar una heteroestructura de cristal
foténico con un gap gigante se considerard el caso de un espejo en el rango del infrarrojo
cercano y que incluya al infrarrojo de onda corta, utilizado en telecomunicaciones, es-
pecificamente con limites de frecuencia superior e inferior de Ay;gp, = 3.0 pm y Ajow = 0.65
wm, respectivamente. Para seleccionar el grosor del primer subespejo di, se considera
que el limite de frecuencia inferior \~(d;) es igual al limite de frecuencia inferior de la
heteroestructura del espejo, Aj,,. Esta condicién puede ser escrita en la forma:

)‘(dl) = Now- (78)

El primer periodo del subespejo es obtenido usando la relacién

)\low
=2, (7.9)

Para determinar en los subespejos siguientes los periodos d; (i > 1) se usa la ecuacién (7.7).
Para cada subespejo, los limites de frecuencia inferior y superior son calculados usando las
ecuaciones (7.4) y (7.5). La idea es calcular el periodo y los limites de frecuencia para N
subespejos hasta que la condicién se haya alcanzado, donde el limite de frecuencia superior
del subespejo N es mayor que el limite de frecuencia superior de la heteroestrucutra
deseada para el espejo Apigh,
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Figura 7.4: FEsquema de la heteroestructura compuesta por la adiciéon de dos
subespejos de periodos d; y d;+1. Panel (a) muestra la heteroestruc-
tura compuesta por la unién de dos subespejos. En panel (b) se
presenta la representacién de la superposicién de los gap.
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Figura 7.5: Esquema de la heteroestructura de cristal foténico compuesta por
6 subespejos.Cada subespejo tiene periodos de 12 celdas unitarias.

Se ha encontrado que con 6 subespejos puede cubrirse el rango completo del infra-
rrojo. En el cuadro 7.1 se presentan los periodos y los limites para los gaps calculados
en cada subespejo. La figura 7.5 muestra un esquema de la heteroestructura del cristal
fotonico compuesta por seis subespejos, donde cada subespejo posee doce celdas unitarias.
La heteroestructura completa tiene 72 celdas unitarias. En la figura 7.6 se presentan la

reflexion de la luz calculada de la heteroestructura fotonica. Se observa que la reflexion
total se encuentra en el rango 0.65um-3.43um.
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Cuadro 7.1: Tabla de los periodos (d;) y de los limites de gap superior e inferior
(A ¥y A;) de cada subespejo.

subespejo | d; (pm) )\;-|r (pm) | A, (pm)
1 0.21 0.85 0.65
2 0.28 1.13 0.85
3 0.37 1.49 1.13
4 0.49 1.97 1.49
) 0.65 2.60 1.97
6 0.86 3.43 2.60

7.3. Discusion

Se ha demostrado que una heteroestructura de silicio poroso de bajo contraste de indice
puede ser disenada a partir de utilizar una regla simple para determinar los periodos. El
reflector en el infrarrojo cercano consta de 6 subespejos con 12 celdas unitarias en cada
uno. La estructura completa consta de 72 celdas unitarias y refleja la luz en el rango del
infrarrojo de 0.65um-3.43um. En comparacién con la referencia [69] donde se ha reportado
la fabricacién de una heteroestructura para un espejo cercano al rango del infrarrojo la
cual estd compuesta por 45 subespejos de 4 periodos cada uno, obteniendo un total de 180
celdas unitarias. La heteroestructura que se ha disenado en la seccién 7.2 tiene 40 % menos
capas en comparacion con la referencia [69]. Por otra parte, la férmula para determinar
los subespejos presentada en este capitulo, esta basada en la superposicion de los gaps,
mientras que la razén por la cual se usa la regla empirica en la referencia [69, 68] no es
clara, ni permite entender porqué el espejo podria funcionar.

7.4. Conclusiones

Se ha presentado una estrategia simple para disenar una heteroestructura con gap
gigante en el infrarrojo, método que puede ser utilizado para disenar una heteroestructura
con un gap tan grande como se desee y en cualquier rango de frecuencia.

La heteroestructura propuesta basada en silicio poroso ha sido disenada usando
parametros de indices de refraccién y periodos que son compatibles con la tecnologia
utilizada para el silicio poroso. Estas estructuras tienen un potencial excelente para la
integracion con tecnologia optoelectronica.
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puesto por seis subespejos. El periodo para cada subespejo es pre-
sentado en el Cuadro 7.1.
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Capitulo 8

Gap gigante con reflexiéon
omnidireccional

En este capitulo presentamos el cdlculo de un gap gigante omnidireccional. Este reflec-
tor perfecto se compone de la unién de diferentes redes de cristal foténico con el mismo
factor de llenado e indice de refraccion, pero con diferentes periodos. Usando el principio
de escalabilidad de la ecuacion de onda presentamos una forma sencilla de aumentar el
gap omnidireccional. Aplicamos el método para disenar un gap omnidireccional en todo
el rango del visible.

8.1. Introduccion

Si un CF disenado apropiamente refleja ondas electromagnéticas incidentes en
cualquier dngulo y polarizacion, se tiene un espejo omnidireccional (EO). Los EOs basados
en CF tienen pérdidas despreciables comparadas con los viejos espejos metalicos, espe-
cialmente en los rangos del infrarrojo [102, 116]. Los EOs tienen aplicaciones interesantes,
como por ejemplo sustratos perfectos para antenas foténicas [117, 118, 119, 120, 121, 122]
y filtros en celdas solares [123, 124], entre otras aplicaciones.

Ha sido demostrado que estructuras unidimensionales de CF-1D (tales como peliculas
delgadas multicapa) pueden comportarse como un EO [102, 106, 104, 103]. Es también
conocido que el rango de los EO es determinado por el contraste de las funciones dieléctri-
cas entre los materiales constitutivos, mientras mas grande sea el contraste, mayor sera el
rango. Sin embargo, hay limitaciones practicas para obtener multicapas con alto contraste
dieléctrico [125]. Una consecuencia del pequeno rango de EO que se obtiene de un CF
binario es que pocas estructuras pueden ser usadas en situaciones practicas. Sin embar-
go, varios autores han demostrado tedricamente que el rango de frecuencias de los EOs
puede ser agrandado con el uso de heteroestructuras foténicas (HF), construidas por la
combinacién de dos o méas CF-1Ds. [65, 126, 127, 128, 129, 130, 109, 131, 132]

Nosotros hemos reportado que es posible ampliar el rango de reflexiéon total utilizando
una HF en el caso de incidencia normal [108, 133, 134]. En este capitulo, basado en
una sistematica investigacion de las propiedades de CF-1Ds, se presenta un método para
ensanchar, tanto como se quiera, el rango de frecuencias de los EOs de HF. La idea
central es que los gaps de los EO’s se traslapen unos con otros. Se ha disenado una HF
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para un EO gigante compuesto por la unién de varias redes de CFs o subespejos de los
mismos materiales y fracciones de llenado, pero de diferentes periodos de red. Se presenta
una regla muy simple para determinar los periodos de red usando la escalabilidad de los
eigenvalores obtenidos de la ecuacién de onda electromagnética.

8.2. Teoria

Comenzaremos nuestro analisis considerando una celda unitaria compuesta de dos
materiales de alta (ey) y baja (1) funciones dieléctricas como se ilustra en la figura
8.1(a). El tamano de cada capa es dy y dj, , respectivamente. La repeticién de la celda
unitaria en la direccion x da lugar a un cristal foténico unidimensional infinito, tal cual
se ilustra en la figura 8.1(b).

oo o eeoe (b

Figura 8.1: Geometria de un cristal foténico unidimensional. (a) Celda unitaria
de tamano d= dy + dr, . (b) Esquema del cristal inifinito.

Consideramos dos modos independientes de vibracion en el plano x — y . Uno es el
modo transversal eléctrico (TE) donde el campo eléctrico es paralelo a la direccién z.
El otro es el modo transversal magnético (TM), con el campo eléctrico paralelo al plano
x —y . Las ecuaciones de onda para los campos transversales E,(z,y) (polarizacién TE)
y H,(z,y) (polarizacién TM) son: [35]

1 02 52 w2
5(.’E> (a.’EQ * ayQ) Ez(l',y) = —gEz(x,y), (81)

o 1 0 1 02 w2
{%@% + @a—?ﬁ} H.(z,y) = —;Hz(x,y). (8.2)
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Para resolver estas ecuaciones, la funcién dieléctrica se escribe en términos de la serie
de Fourier en la forma:

- Z O[(n)ei?mmc/d7 (83)

donde n es un nimero entero. Los coeficienes de Fourier son [57]

R e ) L G e UL

donde el factor de llenado es definido como el espacio llenado por la funcién dieléctrica
de alto contraste en la celda unitaria, f = dpy/d. Los campos periddicos eléctricos y
magnéticos son también escritos en series de Fourier como:

Ez(l‘, y) _ Z Ez(n)ei(k:x—f—er/d)x—i—ikyy’ (85)

HZ(JJ, y) _ Z Hz<n)€i(k1+2mr/d)x+ikyy. (86)

Las ecuaciones (8.5) y (8.6) son sustituidas en las ecuaciones (8.1) y (8.2). Después de
algunos calculos algebraicos se obtienen las ecuaciones de eigenvalores para las polariza-
ciones TE y TM [108, 57]

3" a(n —n)[(k, + 207 /d)? + K2 E.(n) = %Ez(n), (8.7)
3" aln — ) [(k, + 20w /d)(k, + 2n'm/d) + k2] H.(n) = “5 H.(n). (8.8)

C
n

Si multiplicamos las ecuaciones (8.7) y (8.8) por el factor [d/(27)]* obtenemos

> a(n —n)[(ke +n')* + £ E.(n) = Q*E.(n), (8.9)

n/

> a(n—n)[(ka +n)(ke + 1) + K2 H.(n) = Q*H.(n). (8.10)

n/

donde se han introducido los vectores de onda reducidos k, = k,d/27 y r, = k,d/27. La
frecuencia reducida es

d

=12 (8.11)
c

donde v = w/2w. La ecuaciones (8.9) y (8.10) definen dos problemas de eigenvalores de

la forma Ax = Ax. Los eigenvalores son obtenidos mediante técnicas numéricas estandar.

Es importante notar que esas ecuaciones de eigenvalores son independientes del periodo
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d. Los eigenvalores €2 son escalables y nos permiten conocer la estructura de bandas para
cualquier CF-1D que tenga la misma fraccion de llenado y el mismo contraste dieléctrico.

Consideremos la estructura de bandas proyectadas de un cristal foténico con un espejo
omnidireccional. Para ello, tomemos una multicapa compuesta de dos materiales con fun-
ciones dieléctricas de ey = 6.76 y €, = 2.1, los cuales son valores tipicos para multicapas
de silicio poroso [106, 98] donde no hemos considerado la absorcién del material debido a
que el rango de operacién se estd tomando dentro del visible. En el caso de que se incluya
la parte absorbente de las constantes dieléctricas se debe trabajar con las bandas proyec-
tadas complejas, situacion que podremos abordar posteriormente a este trabajo. Por el
momento, consideremos una fracciéon de llenado acorde a la condicién de cuarto de onda
[115] de f = 0.36. En la figura 8.2 se muestra la estructura de bandas proyectadas, donde
las zonas en gris claro indican los modos permitidos y la regiéon en negro representa la del
espejo omnidireccional. Los limites superior e inferior del EO son Q1 = 0.32 y Q= = 0.29,
respectivamente.

light line light line

0.5

0.4

0.3

Q (yd/c)
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!
0.5 1

0
Ky (217d)

Figura 8.2: Estructura de banda foténica de una multicapa infinita. Las zonas
grises son las frecuencias permitidas y la zona en negro es el gap
omnidireccional.

En la figura 8.3 presentamos la variacion de los limites del EO como una funcién del
periodo d

@)= (8.12)
v (d) = CQT_ (8.13)

Para determinar la HF con EO aumentado, consideremos dos o mas subespejos con
dimensiones de periodo d; y d;y1 tales que sus EOs pueden superponerse para obtener un
EO agrandado en la forma
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(]

La regla para determinar el grosor de los periodos es obtenido a partir de las ecuaciones
8.11y 8.14

Q-i—
diy = o—d;. (8.15)

La HF es el resultado de apilar diversos espejos juntos tal como se ilustra en la figura
8.4.

o (THz)

120 140 160 180 200 220

d (nm)

Figura 8.3: Variacion del espejo omnidireccional como una funcién del grosor
del periodo d. En la grafica se consideran los limites del EO para
dos subespejos de periodo d; y d;41, respectivamente.
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Figura 8.4: Esquema de una HF compuesta de N subespejos.

8.3. Optimizacién del espejo omnidireccional

El procedimiento para disenar una HF con un EO aumentado de limites arbitrarios
vt a v~ puede ser resumido en cuatro pasos:
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1. Primero, consideramos que el limite superior de frecuencia del primer subespejo es
el limite superior de frecuencia de la HF, 7" = 4T. Para obtener el perfodo del
primer subespejo se usa

v

dl == .
ool

(8.16)

2. Segundo, se determinan los siguientes periodos de subespejos utilizando la relacién
de recurrencia de la ecuacion 8.15

O+

Q-

3. Tercero, calcule los limites de frecuencia para cada subespejo utilizando las ecua-
ciones 8.12 y 8.13

disr = —d;. (8.17)

oA
T = 8.18
’71 dz Y ( )
)™
e . 8.19
v 7 (8.19)

4. Finalmente, comparamos el limite inferior de cada subespejo (7; ) con el limite
inferior de la HF, (77). Se busca la condicién donde el limite inferior del subespejo
N (vy) sea el limite inferior de la HF en la forma

v <7". (8.20)

Cuando se alcanza esta condicién se toman N subespejos para la HF.

Cuadro 8.1: Periodos y limites de frecuencia para cada subespejo.

i | di (nm) |~ (TH=2) | v, (THz)
1] 12152 | 79000 | 715.94
2| 13409 | 71594 | 648.82
3| 14796 | 648.82 587.99
4| 16327 | 587.09 | 53287
5| 18016 | 53287 | 482.91
6| 19879 | 482.91 437.64
7| 21936 | 43764 | 396.61

Ahora, se aplicara el método para obtener una HF para construir un EO con rango
completo del visible el cual esta definido desde v~ = 400 THZ (THz=10'? s71) a v = 790
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THZ. Considérese el mismo CF-1D que en la secciéon anterior donde el contraste dieléctrico
es ey /e = 6.76/2.1 y el factor de llenado es f = 0.36. los limites superior e inferior en
frecuencia reducida son Qt = 0.32 y Q= = 0.29, respectivamente.

En el Cuadro 8.1 se presentan los valores de los periodos y los limites de frecuencias
del EO para cada subespejo. Se observa que con solo siete subespejos es posible obtener
un espejo completo en el visible. La reflecciéon de la HF es mostrada en la figura 8.5.
Cada subespejo estd compuesto por doce celdas unitarias. En los paneles (a), (b) y (c) se
presenta la reflectividad para un dngulo incidente de 0°, 45° y 85°, respectivamente. Se
presenta con lineas sélidas y a trazos los resultados para las polarizaciones TE y TM. La
region del visible es ilustrada con una zona de gris claro.

8.4. Discusion

Hemos diseniado un reflector dieléctrico para luz polarizada TE y TM creando una
reflexién omnidireccional para cualquier angulo de incidencia y cualquier polarizacion.
El reflector de heteroestructura estd compuesto de varios subespejos de manera que la
configuracion de heteroestructura es tal que se tienen las siguientes conclusiones:

» Existe un rango de frecuencias con gaps para incidencia normal.

» Existe un rango de frecuencias con BFP para la energia electromagnética incidente
hasta 90° desde la direcciéon normal.

» El rango de frecuencias de las BFP necesita ser comun en ambos casos.

Es necesario considerar que el rango de las BFP para la incidencia normal es mas
amplio que el del caso de angulo de incidencia de 90°, como puede observarse en la figura
8.5.

8.5. Conclusiones

Hemos presentado un sencillo método para el diseno de una heteroestructura foténica
con un espejo omnidireccional tan grande como se quiera. La heteroestructura fotonica
estd formada por la combinacion de varios subespejos, los cuales son determinados me-
diante el uso de una expresién analitica. Hemos aplicado nuestro procedimiento para
obtener una heteroestructura foténica con un espejo omnidireccional para todo el rango

del visible.
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Figura 8.5: Reflectancia de una HF compuesta por siete subespejos. Cada sub-
espejo tiene 12 celdas unitarias. Se presenta con lineas sdlidas y a
trazos los resultados para las polarizaciones TE y TM. En paneles
(a), (b) y (c) se tiene la reflectancia para los dngulos incidentes de
0 =0°,0 =45 y § = 85°, respectivamente.
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Capitulo 9

Gaps elasticos gigantes en
heteroestructuras fononicas

9.1. Introduccion

A partir del primer trabajo en cristales fonénicos realizado por Kushwaha et al. [135],
se han realizado una gran cantidad de estudios tedricos y experimentales sobre medios
periddicos compuestos por al menos dos materiales de diferentes propiedades elasticas.
En este capitulo, demostramos que es posible obtener gaps gigantes en heteroestructu-
ras fondnicas. Estas heteroestructuras son el resultado de la unién de diferentes redes
fonoénicas. Los pardametros de cada una de estas redes son escogidos de tal manera que
los gaps sean consecutivos para que al adicionarse, se obtenga un gap gigante. Presenta-
mos resultados numeéricos para el caso de incidencia normal para ondas longitudinales y
transversales.

Estas redes cristalinas exhiben una estructura de bandas donde existen gaps de frecuen-
cia en donde las vibraciones elasticas -longitudinales y transversales- no pueden propagarse
a través del medio periddico.

La existencia de rangos con reflexion total es la evidencia fisica mas clara de que ciertas
energias no pueden propagarse a través de un cristal [103]. Recientemente, Manzanares-
Martinez et al. [136] reportaron la fabricacién experimental de un cristal fonénico unidi-
mensional con un espejo elastico omnidireccional. Estos espejos para ondas mecénicas son
indispensables cuando se desea evitar la propagacion de ondas longitudinales y transver-
sales. Un ejemplo de la utilidad de estos bloqueadores de ondas puede ser para evitar
la propagacién de ondas sismicas [137], aunque sabemos que para lograrlo se deben uti-
lizar los materiales apropiados que cuenten con parametros especificos que proporcionen
gaps en la region del espectro electromagnético en donde se encuentren las frecuencias y
longitudes de onda que queremos bloquear.

Para el caso de cristales foténicos, los gaps prohibidos son determinados por la
topologia del cristal y el contraste de indice de los medios constitutivos [138]. En térmi-
nos generales, el factor limitante para obtener un gap ancho es el contraste de indice,
entre mas grande sea el contraste, mayor es el gap [115]. El valor del indice de refraccién
esta comunmente limitado a los valores de los materiales que existen en la naturaleza.

Para el caso de cristales fondnicos, existe una limitacién similar con respecto a los
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valores disponibles de densidad de los materiales y la velocidad de propagacion de las
ondas elédsticas. De esta forma, existe una limitacion natural para los anchos de gaps que
pueden ser obtenidos por cristales con celda unitarias binarias. Sin embargo, a lo largo de
esta tesis hemos usado la estrategia de aumentar los rangos de frecuencias prohibidas por
medio del uso de heteroestructuras. En esta seccién, aplicaremos estas ideas al caso de
cristales fondénicos tan solo para mostrar como el método de encontrar gaps gigantes en
heteroestructuras fotonicas es también aplicable a otros sistemas donde se utilicen otras
redes cristalinas y lo inico que buscamos es mostrar su aplicabilidad.

En este capitulo, demostramos que es posible obtener gaps gigantes en heteroestruc-
turas fononicas que son el resultado de la unién de diferentes redes. Los parametros de
cada una de estas redes son escogidos de tal manera que los gaps sean consecutivos para
que al adicionarse, se obtenga un gap gigante. Presentamos resultados numéricos para el
caso de incidencia normal para ondas longitudinales y transversales.

9.2. Teoria

Comenzamos nuestro analisis con la ecuaciéon de onda para medios eldsticos [135]

o) s, t) = V- [ () Vi, 0] + 7 - [plx) )2 u(x, t)
ot oz,
+aaxi [lo(X)CZQ(X) - QP(X)C?(X)} V- u(x,t). (9.1)

Cada punto del medio elastico estd caracterizado por tres parametros: densidad de
masa p(x), velocidad longitudinal ¢;(x) y velocidad trasversal ¢;(x). Las componentes del
vector desplazamiento u son u;, donde i = x,y o z.

Consideramos un sistema que tiene periodicidad en el eje x, los parametros materiales
son funciénes de la forma p(z), ¢;(z) y ¢;(x). En este estudio, limitamos nuestro anélisis
a la propagacion en la direccién paralela al eje x.

Tomando la componente x del vector desplazamiento tenemos

2
)5 gua (i, 1) = 2 pla)eh ) a1, 92

para las componentes y y z tenemos

) gty (2. 1) = () ) o 1), (93)
o) Dala1) = < p(a)c3 () (1) (9.4)

De las ecuaciones (9.2), (9.3) y (9.4) se observa que las vibraciones son de dos tipos,
longitudinales en la direccién de propagacion x para la componente u, y perpendiculares
a la direccién de propagacién x para las componentes u, y u.. Estas vibraciones son
independientes unas de otras. También observamos que estas ecuaciones tienen la misma
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estructura, de tal forma que el procedimiento de solucién sera similar en cada uno de los
tres casos.

En la figura 9.1 presentamos la celda unitaria de periodo d que define la periodicidad
de los parametros p(z) = p(x +d), c;(z) = ¢(z+d) y ¢i(x) = ¢;(x + d). La celda unitaria
contiene dos materiales que se caracterizan por los siguientes pardmetros: longitud (d, y
dp), densidad (p, y p»), velocidad longitudinal (¢, ., ¢1p) y transversal (ctq, cip)-

Cip Cia Cip
Cib Cla Cib
Py Py Py
a2 d,  d2
d

Figura 9.1: Celda unitaria compuesta por dos materiales cuya densidad, veloci-
dad longitudinal, velocidad transversal y espesor estan dados por
Pas cl,a7 Ct.a, da Y Po, Cl,b7 Ct,b? db? respectivamente.

La densidad periédica puede escribirse en términos de una serie de Fourier en la forma

n=-+00

ple) = 2 pln)etr/e, (95)

n=—oo

donde los coeficientes de Fourier son

sinmlo) (5, (96)

p(n) = [ps + falpa — pb)] Ono + [fa(pa — Pb) -

aqui hemos introducido el factor de llenado f, como el espacio ocupado por uno de los
materiales en la celda unitaria de la forma f, = d,/d. Ahora introducimos el escalar
periodico

7(x) = 5—pla)c;(x), (9.7)



donde ¢, es alguna velocidad de referencia. Este escalar puede también escribirse en
términos de una serie de Fourier en la forma

n=0oo

T(z) = Z 7(n)elnm/dz. (9.8)

n=—00
los coeficientes de Fourier estan dados por

sin(nm f,)
nm

T(n) = 1+ fa(Ta — )] Ono + lfa<7a —Tp) (1 —6np0), (9.9)

2 2 _ 2 .2
donde Ta = pacl,a/cref YT = pbcl,b/cref’
Por tltimo, el vector desplazamiento también es descrito en términos de una serie de
Fourier en la forma

ux(:v,t) _ Z ux(n)ei[k+(2n7r/d)}xe—iwt’ (910)

n=—oo

donde k es el vector de onda paralelo al eje x. Sustituyendo las ecuaciones (9.5), (9.8) y
(9.10) en la ecuacién (9.2) obtenemos la ecuacién de eigenvalores

02 Zp(n —n')u,(n') = Z 7(n —n')(K + n)(K + n')u,(n), (9.11)

n/

donde hemos introducido la definicion de vector de onda reducido y frecuencia reducida
en la forma

K= @ (9.12)
2w
y
L (9.13)
Cref

donde v = w/27.
Para resolver la ecuacién de onda para modos transversales de las ecuaciones (9.3) y
(9.4), introducimos el escalar periédico

(@) = o p(a) (), (9.14)

Cref

el cual puede expandirse en términos de una serie de Fourier en la forma
X(@) = x(n)eCrm/or, (9.15)

donde los coeficientes de Fourier estan dados por
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sin(nm f,)
nm

X(TL) = [Xb + fa(Xa - Xb)] 671,0 + |:fa(Xa - Xb) (1 - 5n,0)a (916)

con x, = pacia /2, FY Xo = pbcib /2, s- Sustituyendo esta expansion en las ecuaciones (9.5)
y (9.8) obtenemos las ecuaciones de eigenvalores

Q23" p(n— '), (') = 3 x(n — ) (K +n)(K +n')u, (n) (9.17)

n

O " p(n—n'Yu(n) = x(n—n)(K +n)(K +n')u.(n). (9.18)

La estructura de bandas longitudinal se obtiene resolviendo numéricamente la ecuacion
(9.11). De la misma forma, las bandas transversales se obtienen resolviendo la ecuacién

(9.17) o (9.18).

9.3. Resultados numéricos

Para nuestro estudio comenzamos considerando al cristal fonénico compuesto por la
repeticion periddica de una celda unitaria ilustrada en la figura 9.1. Esta celda unitaria
estd compuesta por dos materiales, aluminio (Al) y epdxico (resina, ep), con un factor de
llenado fa; y fep respectivamente. Cada material estd caracterizado por tres parametros,
densidad, velocidad longitudinal y velocidad transversal. Para el aluminio tenemos p4; =
2700 kg/m?3, ¢ a = 6300 m/s y c;a = 3100 m/s. Para el epdxico tenemos p,, = 1180
kg/m?, ciep = 2540 m/s y ciep = 1160 m/s. A lo largo de este trabajo, consideramos
Cref = Ctep-

En la figura 9.2 presentamos la variacién de las bandas como una funcién de llenado
del aluminio (f4;). La bandas transversales y longitudinales las presentamos en color
gris claro y gris oscuro, respectivamente. Para asegurar la convergencia de las bandas,
usamos una base de 100 ondas planas. Observamos que en general, existen mas bandas
transversales que longitudinales. Por otra parte, los cierres de las bandas y los méximos
gaps para cada una de las polarizaciones ocurren en factores de llenado diferentes. Por
esta razon, es dificil determinar el factor de llenado ideal que permita optimizar ambos
gaps.

El factor de llenado f4; = fep = 0.5 es el que experimentalmente es mas facil de realizar.
Sin embargo, para este factor de llenado tenemos dos gaps para ambas polarizaciones en
la regién 0.9 < Q < 2.0. Por esta razon, es preferible considerar un factor de llenado de
far = 0.4 (fep = 0.6) ya que en este caso, existe un solo gap en la region 1.0 < Q < 2.0.
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Figura 9.2: Mapa de bandas como una funciéon del factor de llenado del alu-
minio, f4;. Las bandas transversales y longitudinales son presen-
tadas en gris claro y gris oscuro, respectivamente.

La estructura de bandas para el factor de llenado f4; = 0.4 es presentada en la
figura 9.3, en donde las bandas longitudinales y transversales se presentan en los paneles
izquierdo y derecho en zonas gris oscuro y gris claro, respectivamente. En la region negra
mostramos un gap de energias para ambas polarizaciones. Este gap esta delimitado por
las frecuencias Q1 = 1.58 y Q= = 1.03.
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Figura 9.3: Estructura de banda para un factor de llenado f4; = 0.4. En la
region negra presentamos un gap para ambas polarizaciones delimi-
tado por los valores Q7 y Q7 respectivamente.

9.3.1. Optimizacion de una primer heteroestructura

Los limites en frecuencia v (en kHz) de estos gaps son una funcién del periodo en la
forma

+
vE(d) = % (9.19)
En la figura 9.4 mostramos en la region negra, la variacion del gap para ondas longitudi-
nales y transversales como funcién del periodo de la red. Observamos que para un espesor
de d; = 5 mm, tenemos gap con limite superior e inferior de v (d; = 5mm) = 366.65
kHzy v~ (dy = 5mm) = 238.96 kH z, respectivamente.
Si deseamos aumentar este gap, es necesario considerar la adiciéon de otra red cristalina
con otro periodo dsy, que es obtenido al considerar

T (d2) =7 (). (9.20)
A partir de la ecuacién (9.19), obtenemos que
Q+Cref
dy = =T7.67mm, 9.21
2= ) 021

de la misma forma, el limite inferior esta dado a partir de la ecuacién (9.19) mediante la
relacién

Q_ TE

2 Gl 155.78K Hz. (9.22)

“(de =7.67) =
v (dy = 7.67) A
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Figura 9.4: Variacién del gap en funcién del periodo d.

En el Cuadro 9.1 presentamos un resimen de los limites en frecuencias para cada
uno de los periodos. En la figura 9.5 presentamos la reflexiéon para un cristal fonénico de
periodo d; = bmm y dy = 7.67mm en los paneles (a) y (b), respectivamente. En ambos
casos, la reflexién transversal y longitudinal se presenta con linea continua y a trozos,
respectivamente. También en ambos casos, se consideran como medios de incidencia y
transmision el epoxico. La multicapa estd compuesta por 3 capas de aluminio y entre
ellas, dos capas de epoxico.

Cuadro 9.1: Periodos y limites de frecuencia de los gaps de la heteroestructura.

i | di (mm) |~ (kHz) | v (kHz)
1] 50 366.65 | 238.96
2| 767 238.96 | 155.78

En la figura 9.6 presentamos la reflexién de la heteroestructura que presenta un gap
para ambas polarizaciones en el rango de 155.78 a 366 kHz. Consideramos el cristal de
periodo d; compuesto por 4 capas de aluminio y 3 de epdxico, seguidos por 3 bicapas de
epdxico/aluminio de periodo dy

9.3.2. Optimizacién de una heteroestructura para su fabricacién
experimental

La optimizacién de la heteroestructura que analizaremos en esta seccion la haremos con
la idea de obtener los parametros que permitan una realizacién experimental en nuestro
laboratorio. Para realizar nuestro diseno, debemos de sujetarnos a los espesores que estan
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Figura 9.5: Reflectancia para dos redes cristalinas de periodos di = 5mm y
dy = 7.67mm en paneles (a) y (b), respectivamente.

disponibles con distribuidores comerciales, que para el caso del aluminio son mostrados
en el Cuadro 9.2

Cuadro 9.2: Espesores comerciales del aluminio, d 4;.

da | Pulgadas | mm (1073m)
dr 0.16 4.06
drr 0.12 3.04
drrr 0.08 2.03
dry 0.04 1.01

Ahora es conveniente definir los limites de los gaps en funcién del espesor del aluminio,
d 4. Para esto, tomamos la ecuacién 9.19 y haciendo uso de la relacion fa; = d4;/d tenemos

-
v (da) = %. (9.23)
Al

Consideramos un factor de llenado f4; en donde los limites del gap en frecuencia
reducida son QT = 1.58 y Q= = 1.03. Los limites de los gaps en frecuencia (kHz) para
cada uno de los espesores comerciales estan dados en el Cuadro 9.3. Se observa que los gaps
para los tres primeros espesores de aluminio se superponen convenientemente para formar
un gap gigante. Para ayudar a visualizar esta superposicion, en la figura 9.7 mostramos
la reflexién para los espesores de aluminio d;, dr; y drr; en los paneles (a), (b) y (c),
respectivamente. En cada uno de estos tres casos, tenemos como medio de incidencia
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Figura 9.6: Reflexién de una heteroestructura que presenta un gap en el rango
de 155.78 a 366.65 kH z. La polarizacién transversal y longitudinal
se muestran con lineas sélidas y a trozos, respectivamente.

Cuadro 9.3: Limites de frecuencia para el caso de fy; = 0.4.

da (mm) | dep (mm) | d (mm) | v~ (kHz) | v (kHz)
dr =4.06 6.09 10.16 180.39 117.59
drr = 3.04 4.57 7.62 240.52 156.79
drrr = 2.03 3.04 5.08 360.78 235.196
dry = 1.01 1.52 2.54 721.57 470.39

y transmision el epdxico, mientras que la multicapa estd compuesta por tres capas de
aluminio y entre ellas, dos capas de epdxico.

En la figura 9.8 mostramos la reflexién de una heteroestructura compuesta por tres
redes en donde los espesores de aluminio son dj, d;; y dyr;. Los medios de incidencia
y transmisién son el epdxico. La primer red estd compuesta por 7 materiales, de los
cuales 4 capas son de aluminio y 3 capas son de epoxico. La segunda y tercera red estan
compuestas por 3 bicapas de epdxico y aluminio. Se observa que existe un gap para
ambas polarizaciones en el rango de 117.78 a 360.78 kH z. La polarizacién transversal y
longitudinal se muestran en lineas solidas y a trozos, respectivamente.
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Figura 9.7: Reflectancia para tres redes cristalinas en donde el espesor del alu-
minio es dy = 4.06mm y dy; = 3.04dmm y d;r; = 2.03 en los paneles
(a), (b) y (c), respectivamente.

9.4. Conclusiones

En conclusion, hemos mostrado una estrategia para disenar un cristal fonénico unidi-
mensional con un gap gigante para ambas polarizaciones, longitudinales y transversales.
Hemos usado la idea de la escalabilidad de los eigenvalores de la ecuacion de onda eléstica
para proponer una heteroestructura disenada de tal forma que al escoger los periodos de
cada una de las redes, los gaps puedan adicionarse para lograr un gap gigante.

Hemos estudiado dos espejos, el primero es un espejo compuesto por dos redes el
cual da un rango de frecuencias prohibidas entre los 155 a 366 kH z. El segundo espejo, es
propuesto apegandonos lo mas posible a los espesores comerciales del aluminio. Este espejo
ha sido disenado para ser operacional en el rango de 117.78 a 360.78 kH z y esta compuesto
por tres redes fondnicas. Se espera que esta estructura sea proximamente fabricada en
nuestro laboratorio.
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Figura 9.8: Reflexién de una heteroestructura que presenta un gap en el rango
de 117.78 a 360.78 kH z. La polarizacién transversal y longitudinal
se muestran con lineas sélidas y a trozos, respectivamente.
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Capitulo 10

Conclusiones y perspectivas

En esta tesis hemos analizado la posibilidad de extender el rango de frecuencias pro-
hibidas en cristales fotonicos y fononicos por medio del uso de heteroestructuras. Nuestro
objetivo ha sido comprender como lograr gaps mas anchos de los que usualmente se en-
cuentran usando cristales con celdas binarias convencionales. Nuestras ideas acerca de
como disenar una heteroestructura con gap gigante han sido principalmente planteadas
en cristales foténicos y fonénicos en una dimensién. Pero es posible aplicar las mismas
ideas a otros tipos de heteroestructuras, por ejemplo los metamateriales. Al entender como
obtener gaps gigantes en una dimensién, nosotros creemos que avanzamos en la direccion
de como obtener gaps gigantes en dos y tres dimensiones. Hay que recordar que uno de
los grandes retos en el campo de los cristales foténicos es obtener una estructura con gaps
completo para todas las direcciones del espacio.

A lo largo de esta tesis hemos obtenido una serie de resultados, que por su pertinencia,
han sido publicados en varias revistas de circulacién nacional e internacional. El capitulo
1, es la adaptacion de un articulo de divulgacion sobre heteroestructuras fotonicas. El
capitulo 2, presenta de una forma didactica el método de ondas planas en una dimension.
En el capitulo 3, se obtiene la estructura de bandas complejas que es una herramienta
tedrica que estd destinada a entender como afecta la absorcién al gap de una heteroes-
tructura. Aun queda por explorar en una futura publicacién, como la absorcién afecta a
la estructura de bandas. Los capitulos 4 y 5 presentan la forma en la que nosotros pen-
sabamos, al inicio de esta tesis, como se debia de proceder para encontrar gaps gigantes
en heteroestructuras. Estos estudios fueron hechos al inicio de esta tesis, cuando consi-
derabamos que el célculo de bandas de una supercelda y la determinacién de velocidad
de grupo era el camino a seguir. Nos dimos cuenta de que no era la mejor forma de op-
timizar heteroestructuras y decidimos dar una vuelta de timén y cambiar de estrategia.
A nuestro juicio, la mejor forma de optimizar una heterostructura es usar el escalamiento
de la ecuacién de eigenvalores. Estas ideas fueron aplicadas en los capitulos 6, 7 y 8. En
el capitulo 6 y 7 disenamos un espejo unidireccional para el visible y el infrarrojo, respec-
tivamente. En el capitulo 8 obtuvimos el espejo gigante omnidireccional. La prueba de
que éstas ideas pueden ser aplicadas a otros tipo de heteroestructuras se ve en el capitulo
9, en donde obtuvimos un gap fondnico para ondas longitudinales y transversales en la
direccion normal.
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Por 1ltimo, es necesario recordar que estas heteroestructuras tienen muchas otras
propiedades interesantes. Los gaps gigantes son solo una de las caracteristicas que puede
ser explotada en las heteroestructuras. También existen otras soluciones, tales como los
estados tamm y las soluciones de Bloch que esperamos explorar en un futuro.
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