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1. ACRONIMOS

Cristal Fotéonico (Photonic Crystals)
Estructura de Bandas Foténicas (Photonic Band Structure)

Banda de Energia Prohibida (Photonic Band Gap)



2. RESUMEN

En este trabajo se deriva via el formalismo de la matriz transferencia una ecuacion
trascendental para encontrar la estructura de bandas de dos cristales fotonicos 1D
compuestos de capas alternadas de diferentes materiales, tales como GaAs y aire, Ta;,Os y
aire. Se verifico la existencia de las bandas de energia prohibida y se mostr6 que éstas
dependen de la relacion entre el espesor de las capas de los materiales corroborando
resultados previos. Adicionalmente, se investigaron los efectos de la presion y temperatura
sobre la estructura de bandas, asi como, los efectos de agregar n-dopantes en el GaAs
considerando las variaciones en la frecuencia del plasma, causadas por la presion a traves
de la densidad de carga y la masa efectiva.



3. INTRODUCCION

Después de que en 1987 Yablonovitch! y John? propusieron los cristales Foténicos, muchos
trabajos experimentales y tedricos han sido dedicados al estudio de las propiedades fisicas
de estos cristales, estructuras caracterizadas por la variacién periddica del indice de
refraccion y la distribucion espacial de la constante dieléctrica, tales estructuras definen
rangos de frecuencia y direcciones en las cuales la propagacion de la onda electromagnética
es prohibida o permitida. Estas bandas de frecuencia en las cuales la propagacion de la
onda electromagnética no es permitida son llamadas band gaps foténicas®. En esencia un
cristal fotonico es una estructura periddica artificial que tiene la propiedad de controlar las
propiedades de la luz, de la misma forma en que el Silicio y otros semiconductores
controlan la corriente eléctrica. Esta estructura difracta a los fotones de la misma forma en
que el cristal atomico difracta electrones; asi es como nace por analogia el concepto de
banda de energia prohibida para fotones, al igual que el concepto de estructura de bandas
fotonicas*®.

Con la idea de fabricar dispositivos que transmitan informacion de un lugar a otro a la
mayor velocidad posible y con la menor pérdida de energia, se ha pensado en utilizar la luz
en lugar de electrones como el portador de informacion, teniendo ésta la ventaja de viajar a
mayor velocidad gque un electron en un metal, transportar mayor informacion por segundo y
su ancho de banda en los materiales dieléctricos es mayor que en los metales. Es asi, como
los cristales fotdnicos abren vias de investigacion muy prometedoras para la manipulacion
de fotones en la industria de las telecomunicaciones y gran variedad de aplicaciones
opticas.

Una de estas vias es la sintonizacion de la banda de energia prohibida que abre una nueva
perspectiva en la investigacion cientifica y en las aplicaciones tecnoldgicas. Para sintonizar
un cristal foténico, la constante dieléctrica o la permeabilidad magnética de uno de los
materiales constituyentes puede depender de parametros externos, tales como la aplicacion
de un campo magnético’™®, eléctrico™* o por efectos de presion y temperatura’?, etc., que
pueden modificar las funciones respuesta de estos materiales.

Estas sintonizaciones en los cristales fotonicos también pueden obtenerse por la aplicacién
de una fuerza mecéanica, presion o tension, que modifican la estructura de estos sistemas y
consecuentemente su respuesta Optica. Sin embargo, considerando las variaciones en las
propiedades intrinsecas de los materiales constituyentes de los PCs, por ejemplo la
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dependencia de la constante dieléctrica y permeabilidad magnética con la presion vy
temperatura, la sintonizacién puede lograrse sin modificar la estructura del PC.

Muchos trabajos se han dedicado a la comprension del comportamiento de los campos
electromagnéticos en un cristal fotonico 1D. La PBS como la densidad de estados fotdnicos
de una superred 1D compuesta de capas alternadas de aire y GaAs caracterizado por
diferentes indices de refraccion, que pueden tomar valores positivos 0 negativos, se han
investigado tedricamente en el marco de las ecuaciones de Maxwell usando la técnica de la
matriz transferencia*®**. Estos autores han encontrado la existencia de superredes fotonicas
con band gap nulo, indicando la importancia de una superred fotonica 1D para muchas
aplicaciones practicas. Ademas de los resultados ya conocidos, estos autores han
encontrado puntos de gap-nulos para valores proporcionales al espesor entre las capas.
Ademas, se han podido caracterizar gaps no-Bragg que aparecen en regiones de frecuencia
en las que el indice de refraccién promedio es nulo. Sin embargo, hasta ahora, ellos no han
realizado trabajos sobre el comportamiento de la estructura de bandas de un cristal fotonico
1D bajo la accion de presion hidrostéatica aplicada, temperatura y frecuencia del plasma. En
este trabajo presentamos los efectos de estas magnitudes fisicas en la respuesta dptica de
estas estructuras.
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4. MARCO TEORICO

4.1 Teoria Basica de los Cristales Fotonicos

Los cristales foténicos son estructuras periddicas caracterizadas por la variacion periddica
del indice de refraccion y la distribucién espacial de la constante dieléctrica del material
que las constituye en una, dos o tres dimensiones (1D, 2D, 3D) como se muestra en la
figura 1.

Como se menciond anteriormente, los cristales fotonicos son el andlogo de los cristales
atémicos vistos en la fisica del estado sélido, la diferencia es que en los PCs los electrones
son reemplazados por ondas electromagnéticas. La tabla 1, presenta algunas analogias
entre la mecanica cuantica que rige el comportamiento de los electrones en un
semiconductor y el electromagnetismo que rige el comportamiento de los fotones en un PC.

1-D

periodic in periodic in periodic in
one direcfion two directions three directions

Figura 1. Representacion de un cristal fotonico en las tres dimensiones.

Siempre que tratemos con una situacién macroscépica como es el caso de la propagacion de
la luz a través de un cristal fotonico, debemos hacer uso de las ecuaciones de Maxwell®.

Podemos restringir dichas ecuaciones para el caso particular de una propagacion a través de
medios de constante dieléctrica variable, sin cargas ni corrientes. Se considera que la
constante dieléctrica del medio se mide con relacion a la del vacio, esta constante
dieléctrica relativa es la encargada de llevar la periodicidad espacial en el cristal (gog(T)).
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Tabla 1. Comparacion entre la mecanica cuantica y electrodindmica.

MECANICA
CUANTICA

ELECTROMAGNETISMO

Funcion Principal
con toda la
informacion

Funcion de onda,

¥(r,t)

Campo Magnético,

H(F,t)

Ecuacion Maestra
que determina los

La Ecuacion de
Schrodinger

Ecuaciones de Maxwell

) h Vx—t VxH, (F)=2-H,(F)
estados del sistema _?vz +V(f)J‘PE(f) —EW¥,(F) &(r) c
| 2m
Problema de valores _ o (Vo
1 = OH=|—| H

propios HY = EY ( . j
Operador Hermitico 52 .

J__0 2 V O=Vx——Vx

H o Ve+V(r) £(F)
Periodicidad del
Sistema V() =V([+R) e(M)=¢e(+R)

Teorema de Bloch

Ve (r)= u. (F)eik'r

H. (F)=0, (F)e""

k

Localizacion de la
Funcion Principal

La funcion de onda se
concentra en regiones
de bajo potencial.

El campo concentra su
energia en regiones de
alta constante dieléctrica.

Origen Fisico de la
PBS

Dispersion coherente
de la onda electrdnica
al atravesar regiones
con diferente
potencial.

Dispersion coherente de
los campos en las
interfaces entre regiones
de distinta constante
dieléctrica.

Que se representa
por la PBS

Las energias de los
estados permitidos,

E, (k)

Las frecuencias de los
modos armonicos
permitidos, @, (k)
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Como las ecuaciones de Maxwell son lineales, podemos separar la dependencia temporal
de la dependencia espacial. Asumiremos que los campos eléctrico y magnético varian en
forma sinusoidal en funcion del tiempo. Las ecuaciones de Maxwell quedan:

V-H(r)=0 (1)
V-[eME@M]=0 (2

H(r) = —miuov x E(T) (3)

Er)=——VxH®I (4

wepe(r)

Reemplazando (4) en (3) el resultado es una ecuacion enteramente en H(r):
1 w 2
v x (%v xH) = (£) @) (5)
donde ©® =V X %V X corresponde al operador hermitico.

La ecuacion (5) es conocida como la ecuacion master, que junto con la ecuacion de la
divergencia (1), proporciona toda la informacion sobre H(r). EI procedimiento para
encontrar la PBS para un PC es resolver la ecuacion master para encontrar los modos de
H(r) y las frecuencias correspondientes sujetas a la condicion de transversalidad (1). Dicho
desarrollo se hace en términos de H(r) o de E(r), y se aplican luego las ecuaciones de
Maxwell en su forma mas sencilla para encontrar el campo faltante®.

La ecuacion (5) puede tratarse como un problema de valores propios, donde el término a la
2

izquierda de H(r) es un operador cuyo valor propio es (%) . De esta forma los valores

propios de la ecuacion (5) son las frecuencias 0 modos del sistema.

La resolucion del problema de funciones y valores propios (5) puede simplificarse
considerablemente si el sistema es invariante a determinadas operaciones de traslacion o
rotacion, es decir, si el sistema posee determinadas simetrias.

Los PCs estan formados de una estructura dieléctrica periddica, lo que permite definir una
simetria de traslacion e(r) = e(r + R). Donde el vector R es una combinacidn lineal de la
constante definida como la periodicidad de la estructura dieléctrica en cada direccidn del
espacio. Por lo tanto, el sistema es invariante ante desplazamientos definidos por una
distancia R.
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La simetria de traslacion discreta que posee el sistema nos permite expresar las soluciones
de la ecuacion (5) como el producto de una onda plana modulada por una funcién periédica
unk(r), de periodo igual a la periodicidad del cristal fotdnico. Este resultado, que permite
expresar las funciones propias del sistema de este modo se conoce como teorema de Bloch.
El subindice n referencia a las diferentes bandas energéticas que son solucion del problema
de valores propios (los modos del sistema).

Hn,k (l') = eikr ’ un,k (T) . (6)

Encontrar los valores propios, correspondientes a las funciones propias del estilo de la
ecuacion (5), da lugar a la relacion de dispersion del sistema, en la que se especifican el
rango de frecuencias permitidas para cada vector de onda k. Las frecuencias propias del
sistema presentan pues, una simetria en el espacio reciproco (espacio de Fourier) segin la
relacion w(k) = w(K + G) donde el vector G esta dado por,

G = b1P1 + bzpz + b3P3 (7)

siendo by, b, y bs los vectores unitarios del espacio reciproco. De las relaciones anteriores
se extrapola que dos vectores de onda, k y k + 27 /a generaran el mismo valor propio y por
tanto, generaran soluciones redundantes. Por ello, el estudio de la relacion de dispersion,
para el estudio de las propiedades Opticas de estos materiales, se restringe a la zona de
Brillouin, la cual engloba todas las posibles direcciones del espacio reciproco no
redundantes.

Por otra parte, debido a la naturaleza Hermitica de la formulacion de las ecuaciones de
Maxwell en términos de los campos magnéticos (5). El problema se reduce a solucionar la
ecuacion de valores propios (5), la cual dara la dependencia de las frecuencias o energias de
las ondas electromagnéticas en funcidn del vector de onda.

En este trabajo se usara el método de la Matriz Transferencia que servira para tener en
cuenta la geometria periodica de la estructura y que proporcionara las soluciones
mencionadas arriba.

4.2 ENERGIA ELECTROMAGNETICA Y PRINCIPIO
VARIACIONAL

Un modo tiende a concentrar su energia del campo eléctrico en regiones de alta constante
dieléctrica. Este concepto es expresado a través del teorema variacional electromagnético,
que es analogo al principio variacional en mecénica cuantica.

El valor propio mas pequefio w?/c?, y por tanto el modo mas bajo de frecuencia,
corresponde al campo que minimiza el funcional:
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A (H,@H) (8)
Uf (H) = _(H,H)

wi/c? es el minimo de us(H) sobre todos los patrones del campo concebible H (sujeto a
la condicion de transversalidad V - H = 0).

Ademas de proporcionar una caracterizacion de los modos de ©, el teorema variacional es
también la fuente de las reglas acerca de los modos que se han mencionado anteriormente.
Esto se ve mas facilmente cuando se escribe el funcional de energia en términos del campo
eléctrico E. Comenzando con un eigenmodo H que minimiza u,, la expresion (8) se
reescribe:

(VXEVXE) [ &*r|vxEm)|?
(Ec()E) [ dBre(m)|Em@)|?

De esta expresion, se puede ver que la manera de minimizar uy es concentrar el campo

eléctrico E en regiones de alta constante dieléctrica € (maximizando asi el denominador) y
reducir al minimo la cantidad de oscilaciones espaciales (minimizando asi el numerador).

43DESCRIPCION DEL CRISTAL FOTONICO 1D
ESTUDIADO

El cristal estudiado consta de una estructura periodica 1D compuesta por capas alternadas
de diferentes materiales tales como aire y GaAs. (Fig. 2a) Se define el origen en el centro
de la primer capa (con constante dieléctrica €; y permeabilidad magnética ;) de espesor a
con periodicidad d = a+b, donde b es el espesor de la capa del segundo material (con
constante dieléctrica €, y permeabilidad magnética p,) como se ilustra en la Fig. 2b; se
considera al eje z como la direccion de crecimiento del cristal, asi como la direccion de
propagacion.

15



€

(b)

b2 b2

-d/2  -a2 0 a2 d/2

Figura 2. (a) Cristal foténico 1D con periodicidad d, correspondiente al ancho de la celda
unitaria. (b) Celda unitaria constituida de capas alternadas de aire con constante dieléctrica e,y
GaAs con constante dieléctrica ¢,.

4.4 ECUACION PARA EL CAMPO ELECTRICO

Las ecuaciones de Maxwell que describen el comportamiento del campo electromagnético
en un medio lineal e isotrdpico tienen la siguiente forma:

V-E=0 (10a)
g _108

v x_)E = —=2 (10b)

V-D=0 (10c)
7190

VxH=-= (10d)

Los vectores D y H se relacionan con los vectores E y B a través de las ecuaciones
materiales

(11a)

(11b)

donde € y u son las constantes dieléctricas y la permeabilidad magnética de dicho
medio.

Comencemos por escribir la ecuacion de Maxwell que describe la propagacién del
campo eléctrico a través de un medio lineal e isotrépico.
Tomando el rotacional en (10b) tenemos:
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VxVxE——ZEVxB, (12)

donde de (10d), (11a) y (11b) se tendra que el VX B se puede escribir de la
siguiente forma

B—tedE W B
VxB—C6t+#><B. (13)
Sustituyendo (13) en (12) se obtiene
9%E
VxVxE+%at—2——x(VxE)_o (14)

que luego de utilizar las propiedades
VXV xF=v(V-F)—-VF y
V(F-G)=(FV)G+(G-V)F+Fx(VxG)+Gx(VxF),

se llega a la siguiente expresion

—V2E -V [25 B| + (B-v) L+ |2 v]E E+%27 =y, (15)

donde finalmente, para un campo monocromatico E(# t) = E(F)e™“t, la ecuacion
(15) toma la forma:

V,us_—>

—V2E -V |25 F| 4 (B-v) L+ [Lv|E+5E =0, (16)

que corresponde a la ecuacion general para el campo eléctrico que se propaga a
través de un medio lineal e isotrdpico.

Limitando ahora el calculo para el caso del cristal fotonico 1D a lo largo de la

direccién z, descrito por una constante dieléctrica periodica e(z + d) = €(z) y una
permeabilidad magnética peridédica u(z + d) = u(z), con el campo eléctrico

polarizado linealmente de la forma E(z,t) = E(z)e ™ % se tiene, partiendo de la
ecuacion (16) lo siguiente:

Para el primer término

- N 02 .
V2E =6, [ S| E@e e (17)
para el segundo

17



VLS . - i i —iwt —
= [ax (,ue)] E(z)e @t =0 (18)

ya que | y € son funciones de z.

para el tercer término

(E-v)*%=E (%) =0 (19)

Xox \u

y por ultimo, para

[ovE-e-()E) @

u u

Sustituyendo (20) y (17) en (16) se llega a

phal=-()

Definiendo n(z) = \/e(2)Ju(2) y Z(z) = Ju(z)/+/€(z) tenemos

La ecuacion (22) es la ecuacion diferencial para el campo eléctrico asociada a este
caso, donde n(z) y Z(z) son el indice de refraccion y la impedancia respectivamente,

para cada material.

La solucién de la ecuacion (22) para el campo eléctrico dentro de cada material, se
obtiene tomando un punto arbitrario zo dentro de una de las capas. Se sabe que
dentro de cada material n(z) = cte y Z(z) = cte., entonces la ecuacion (22) se puede

reescribir como:
CE L K2E(7) = 0
dz? !

donde k = % |n| y cuya solucion tiene la forma

A1 dE] _ _n@e?
dz [n(z)Z(z) dz] - Z(z) c? E.

(21)

(22)

(23)

E(z) = A Coslk(z — zy)] + B Sen[k(z — z,)]

Utilizando las condiciones iniciales, E(z)|,, = E(zy) YE'(2)I,, = =
Z

llegamos finalmente a la solucién general para el campo eléctrico

E(z) = E(zy) Coslk(z —zy)] + %Z—f Sen[k(z — zy)]

18



45 TECNICA DE LA MATRIZ TRANSFERENCIA

Para un PC compuesto de capas alternadas de dos diferentes materiales, la ecuacion (22)
. . "y dE

debe ser resuelta asumiendo la continuidad del campo E y de la expresion YT lo que

significa que la funcion de dos componentes

E(2)
¢<z>=< : d_E>, (26)

n(z)Z(z) dz
es continua a través del PC.

Definiendo
E(Zo) =A
1 d_E - B
n(z)Z(z) dz 20

(27)

la ecuacion (25) se reescribe como
_ n(z)Z(z)
E(z) = ACoslk(z — zy)] + — B Sen[k(z — z5)], (28)
Notese que
A
Y =(5) . @9

y de acuerdo con (26) se tiene

Coslk(z — zy)] n(zf(z) Sen[k(z — zy)]
= , (30
v@ — n(sz(z) Sen[k(z — zy)] Coslk(z — zy)] V(). (30)

de donde se define la matriz transferencia como

Coslk(z — zy)] n(zf(z) Sen[k(z — zy)]
M(z — z5) = . (3D
~ oz Senlk(z — 2p)] Coslk(z — zy)]

entonces la condicién (26) puede ser escrita convenientemente por medio de la matriz
transferencia como:

Y(z) = M(z — zy) P (2). (32)
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Notese, que de esta expresion se ve claramente que si estoy en un punto z, cualquiera en
una de las capas, por medio de la matriz Mi(z — z,) puedo desplazarme y obtener como es
el vector y en un punto z del PC.

De acuerdo con la figura 2b, tomando z, =0y z = a/z, en el medio 1 se tiene

p(5) =M (5)w©, (393

Cos (kla) 2121 Gen (kl—a)
th (%) - —f1 Senz(kl—a) leos (kl—a)z .

n121 2 2

con

(34)

Para el medio 2 tomando zy = ¢/, yz =9 + b/z, se obtiene

v(5)=m (5w (D) @

siendo

o) = (0 - mami o

kab naZa kab
oy o) el
2\2) ~ k; kb kyb ’
—ESen (T) Cos( . )
donde M (a, b) es la matriz transferencia que me conecta el medio 1 (de espesor a) con el

medio 2 (de espesor b), conservando la continuidad de la funcion ¥ y que se encuentra
dada por:

(37)

Mr@ab) = (5 2), (38)

. R S
P = Cos (*2) Cos (14%) - 22212 Sen (*22) sen (1), (39)
Q =" Sen (%) Cos (*22) + ™22 Sen (%) cos (22),  (40)
R=—gsen(5) Cos () =g sen () Cos (), @0
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S = Cos (%) Cos (lea) - % Z—jSen (lea) Sen (%) (42)

donde k;, =%|n1| y k; =%|le|,

y
det|M;| = PS— QR =1. (43)

.. +b .
Similarmente, para z = —=——y z, = — - se obtiene

o) (Dp )= (D (o0,
Yy consecuentemente
P (-22) =M (-0, -by = (7, )y, @

Como el PC es una estructura periodica, permite definir simetrias de traslacion en la cual el
sistema es invariante, lo que permite hacer uso de la condicion de Bloch

P(z +d) = e'"Y(2), (46)

donde d = a + b es el periodo y q es elegido en la primera zona de Brillouin (BZ) de la
superred foténica, —~ < q <.

Haciendo 1 =e¢ y z = —# = —% se obtiene
d d
v(5)=219(-3) (47)

Y equivalentemente

P Q _,(P -0
(n Swo=2(", F)vo @8
La ecuacion (48) tiene solucion si:

P(1-2) Q1+A)] _

detlpi+2) sa-al=% @9
es decir si
(PS — QR)(1 + A2) = 2A(PS + QR). (50)
Como PS—QR =1
se tendra que %[A + 1711 = PS + QR, (51)
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con lo cual se llega finalmente a
Cos (qd) = PS + QR, (52)

obteniéndose finalmente las dos relaciones equivalentes
Sen? (%) = —QR, (53)
Cos? (L) = Ps. (54)

Las soluciones de estas dos ecuaciones tienen como resultado la relacion de dispersion
w = w(q) o estructura de bandas del PC.

4.6 ECUACION PARA EL CAMPO ELECTRICO EN EL CASO EN
QUE ny, ES IMAGINARIO PURO.

En este caso se supone E(z) de la forma:
E(z) = A Coshlk(z — zy)] + @B Senh[k(z — zy)], (55)

y se realizan en forma analoga todos los célculos desarrollados en la seccion anterior,
teniendo en cuenta que cuando la capa n, toma el valor de un imaginario puro,

k, = % nZ, donde n; = Im[n,].

Las componentes de la matriz son en este caso

P = Cosh (%) Cos (lea) —m2hl gonp (%) Sen (lea) ,  (56)

n121 kz

Q =% Sen (142) Cosh (*22) + ™22 Senh (22) Cos (%), (57)

1

R= n:; Senh (%) Cos (lea) — n1Z1 Sen (kT) Cosh (k;b), (58)

S = Cosh (%) Cos (lea) + % ];—jSenh (lea) Sen (k;b). (59)




4.7 EFECTOS DE LA TEMPERATURA Y LA PRESION
HIDROSTATICA SOBRE LA ESTRUCTURA DE BANDAS

Del estudio realizado por Samara™ y Elabsy™ donde se describe el comportamiento de la
constante dieléctrica y el espesor de la capa de GaAs con presion y temperatura, se
obtuvieron las siguientes ecuaciones.

Para el espesor de la capa de GaAs se tiene
b(P) = by[1 — (S11 + 2512)P] (60)

donde b(P) es el espesor de la capa de GaAs en funcién de la presion, S;; = 1.16 X
103kbar~ty S;, = —3.7 X 10~*kbar~" son las constantes elasticas del GaAs y b, es el
espesor original de la capa.

La expresion que describe este comportamiento de la constante dieléctrica con presion y
temperatura es

&(P,T) = (Eo + AeT/TO) e P (61)

donde g, = 12.446, A = 0.21125, Ty = 240.7K y « = 0.00173kbar™!.

De otro lado, al agregar n-dopantes en el GaAs, se espera que se modifique la respuesta del
sistema y se comporte como un plasma, entendiendo como tal un sistema donde los
portadores de carga q y masa m son libres. Para la frecuencia de la onda que se propaga en
el plasma se tiene la siguiente relacion de dispersion

w? = w5 +v:k*  (62)

, ne?
@p = &2(P,T)egm*™ (63)

es una frecuencia determinada por los parametros caracteristicos del plasma (masa efectiva
y densidad de portadores de carga), razén por la cual se denomina frecuencia del plasma.

donde

Para el GaAs se ha usado la constante dieléctrica dependiente de la frecuencia dada por*’

&,(P,T,0) = &,(P,T) (1 - Z—%) (64)

De la relacion de dispersion (64), se tiene que si w > w,, &(w) > 0.
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Del estudio realizado por A. Raymond®®, P. Pfeffer'® y Monroe® donde se describe el
comportamiento de la masa efectiva m!, como una funcion de la densidad de carga y la
presion para el GaAs se tiene la siguiente expresion

147.4x1073P kbar —1]
2
1-3.9x10-15n/3¢m 2

mh = 0.067[ (65)
La variacién de la densidad de portadores con la presion, se obtiene derivando n (nimero
de portadores N por unidad de volumen V) respecto al volumen y haciendo uso de la
ecuacion (60) como sigue

N
al derivar se obtiene

npdn _ 1 (%f
fno - - fZO dz, (67)
como se considera una de las dimensiones de la capa del GaAs de espesor b y las otras dos
dimensiones tendiendo a infinito, se tienen en cuenta sélo los cambios longitudinales en el
espesor b de la capa; de modo que z; se refiere al espesor de la capa de GaAs en funcion de
la presion como sigue

_b®)

ne =mnge bo (68)
La expresion anterior expresa la concentracion o densidad de carga en términos de la

concentracion inicial ny, b(P) que es el espesor de la capa de GaAs en funcion de la
presion y b, el espesor inicial de la capa de GaAs.
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5. RESULTADOS DEL CRISTAL FOTONICO 1D COMPUESTO
DE CAPAS ALTERNADAS DE GaAs Yy aire.

La estructura de bandas de un cristal fotonico 1D de periodo d es mostrada en la figura 3
para dos valores diferentes de los espesores de las capas, ilustrando la presencia de gaps en
la estructura de bandas. Estas graficas concuerdan con los resultados obtenidos por S. B.
Cavalcanti et al®.

@ (THz)

2,0

1,5

0,5

0,0

a=b=1mm a=b=0.5mm

—— T o— ] T T T
.v' \—/
— |
N —
A
5 - @ —
N —
I—’m

/—\
— o -
—m
VT |

q (n/d)

20,50 -0,25 0,00 0,25 0,50 -0,50 -0,25 0,00 0,25 0,50

q (wd)

Figura 3. Estructura de bandas foténicas w vs q, de una superred (periodo d) con igual capas
alternadas de aire (con espesor a) y GaAs (espesor b e indice de refraccion n, = /e, = 3.6).

Como se dijo anteriormente, para analizar los efectos de la presion y la temperatura sobre
la PBS, se hizo uso de las ecuaciones presentadas por Elabsy y Samara, para la constante
dieléctrica y el espesor de la capa en funcién de P y de T como se estableci6 en las
ecuaciones (60) y (61).
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Figura 4. Estructura de bandas foténica w vs g, de una superred (periodo d) con iguales capas
alternadas de aire (con espesor a=1mm) y GaAs (espesor b=1mm). Panel (a) es para P=40kbar
con T=0 (linea negra) y con T=340K (linea roja), ambas curvas practicamente coinciden. Panel
(b) es para T=0 con P=0 (linea azul) y con P=40kbar (linea purpura). Panel (c) es para T=0 con
P=0 (linea azul) y para T=340K con P=40kar (linea roja).

En la figura 4 se presentan en tres paneles los efectos de temperatura y presion hidrostatica
aplicada en una estructura 1D periddica hecha de capas alternadas de aire y GaAs, los
valores utilizados fueron escogidos de acuerdo con las referencias 15 y 16. El panel (a) es
dedicado a mostrar los efectos de la temperatura para un valor dado de la presion
hidrostatica (P = 40kbar). El panel (b) es para contrastar los efectos de la presion
hidrostatica aplicada para un valor dado de la temperatura (T = 0). El panel (c) es para
contrastar los efectos combinados de temperatura y presion hidrostatica aplicada. Es notorio
en el panel (a) que el efecto de la temperatura sobre la PBS da como resultado un
corrimiento a menores frecuencias, ésta dependencia es despreciable ya que ambas curvas
practicamente coinciden. Un efecto contrario se observa en el panel (b), donde la PBS se
desplaza a regiones de mayores frecuencias a medida que se aumenta la presion. La
variacion resultante ocurre en el panel (c) donde se observa claramente que el efecto de la
presién sobre la constante dieléctrica es mayor que el de la temperatura, debido al
desplazamiento que sufre la PBS a mayores frecuencias.

Tabla 2. Valores de la constante dieléctrica obtenidos a partir de la ecuacién 61 para los
valores de P y T usados en la Fig. 4.

Temperatura (K) Presion (kbar) (P, T)
0 0 12.66
0 40 11.81
340 0 13.31
340 40 12.42
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De estos valores se observa claramente que el efecto de la presion hidrostética es mayor
que el de la temperatura sobre la constante dieléctrica. Como era de esperarse una
disminucién en la constante dieléctrica por aumento en la presion trae consigo un
desplazamiento a mayores frecuencias de la PBS, resultado que esta de acuerdo con el
principio variacional®.

2,0 ——TT ——T—T r——T—rT
\/ e e
1,5 "~ ~——"] | —
_~ i ]
E 1,0 < "~ [——]
D
[ ] i Ty
0,5 T — e — ]
By [ — |
e —] ]
0,0 el el el
-1,0 0,5 0,0 0,5 1,0-1,0 -0,5 0,0 0,5 1,0 -1,0 0,5 0,0 0,5 1,0
q (wd) q (=) q (rd)

Figura 5. Estructura de bandas foténica w vs g, de una superred de capas alternadas de aire y
GaAs. Panel (a) es para a=b=1mm; Panel (b) es para a=0.8mm y b=1.2mm, y Panel (c) es para
a=0.5mm y b=1.5mm. Todos los paneles fueron realizados con T=340K y P=40kbar.

En la figura 5 se presentan las modificaciones introducidas en la PBS, cuando son usados
diferentes espesores a y b para las capas. Se ve claramente que, para capas de aire
(a=0.5mm) maés estrechas que el espesor de las de GaAs (b=1.5mm), las correspondientes
curvas de dispersion o vs ¢ se hacen mas planas y los band gaps en el borde de la zona de
Brillouin son diferentes en comparacion al caso de igual espesor de las capas, también se
observa un desplazamiento a menores energias de la PBS.

En este caso fue ampliado el espesor de la capa de mayor constante dieléctrica y
disminuido el de menor constante, manteniéndose constante el periodo del cristal para
realizar la comparacion.

Al ampliar el espesor del material con mayor constante dieléctrica, segun el principio
variacional el campo eléctrico tenderd a concentrarse en esta region minimizando asi la
energia, resultado con el que concuerda la figura 5 y que cumple completamente con este
principio.

En el trabajo presentado pos S. B. Cavalcanti et al.**, los autores han encontrado que para
. . b
valores particulares de la razon — entre los espesores de las capas no solo ocurre un

aplanamiento de las bandas, sino también que se presenta el efecto de toque de banda
(band-touching effect) en el centro de la BZ, también llamado gap nulo. Este toque de
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1 N2

., b
banda ocurre cuando se cumple la relacion -= Z_zﬁ’ donde b y a son los espesores de las

capas, Ny y n son los respectivos indices de refraccién y N; y N2 son enteros que se asocian
con el primer o segundo punto de gap nulo. Esta relacion se cumple cuando b = 1.4mm y
a = 5mm.

A continuacion, estudiamos el caso de una superred fotonica con capas alternadas de dos
diferentes materiales con n; positivo e independiente de la frecuencia (nuevamente, el
material de la capa 1 es aire con n;=1), y para el material de la capa 2, el indice de
refraccion se toma dependiente de la frecuencia n,(w) lo que implica que puede tomar un
valor negativo, positivo e imaginario puro dependiendo del rango de frecuencia que se
trabaje. La respuesta del medio es esencialmente descrito por la permitividad dieléctrica de
la capa 2 dependiente de la frecuencia (w) modelada tipo Drude y descrita por la ecuacién
(64).

Para este propdsito antes de realizar algun calculo numérico, se testd nuestro programa para
reproducir los resultados del trabajo presentado por S. B. Cavalcanti et al'*, donde se
realiza un estudio de un cristal fotonico 1D compuesto de dos capas caracterizadas por dos
indices de refraccion n; y n, que pueden tomar valores positivos 0 negativos. Estos autores
encontraron puntos de gap nulo para valores proporcionales del espesor de cada capa y
caracterizaron gaps tipo no-Bragg que se presentan en regiones de frecuencia donde el
indice de refraccion promedio es nulo, tal como se muestra en la Fig. 6, en perfecto acuerdo
con los resultados de las figuras 2 y 3 en la referencia 14.

T 2!0 T T T
12f
1,8F
1,6
14f

1,2}

Frecuencia (GHz)
Frecuencia (GHz)

1,0

08¢

0,6} .

0,5 0,0 0,5 -0,10 -0,05 0,00 0,05 0,10
k (en unidades de 27/d) k (en unidades de 2w/d)

Figura 6. Curvas de dispersién para a/b=1. Las lineas negra, roja, verde y azul corresponden a
a=12, 14, 16 y 18 mm respectivamente. En cada caso, se observan las tres bandas que estan
alrededor y por encima del <n>=0 gap. La segunda grafica presenta el zoom del <n>=0 gap

exhibiendo su invarianza.

En la figura 7 se presenta el indice de refraccion n, en funcion de la frecuencia, con u, = 1
y &, (w) descrito por la ecuacion (64), ilustrando los dos posibles valores que puede tomar
N, que son imaginario puro en el caso en que & y W tienen signos opuestos y el caso usual
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en el que el indice de refraccién es positivo para &y i ambos positivos. El punto donde el
indice de refraccion se anula, corresponde al punto donde la frecuencia del plasma (wp) Y la
frecuencia (®) coinciden.

n2(¥)

mia]
Re[nz(v)]

v(THz)

Figura 7. Indice de refraccion dependiente de la frecuencia de acuerdo a la permitividad
dieléctrica modelada tipo Drude.

En el caso de capas alternadas de indices de refraccion positivo e imaginario puro (ny y n;
respectivamente), se hizo uso de las ecuaciones presentadas en la seccion (4.6) del marco
teorico. En la figura 8 se presentan los resultados obtenidos en la respuesta Optica del PC
debido a los efectos de n-dopantes en el GaAs, en el caso en que la frecuencia es menor a
la frecuencia del plasma (n, imaginario puro) y mayor (n, real positivo). Los valores usados
para la frecuencia del plasma fueron 0.5, 0.785, 0.942, 1.1, 1.3 y 1.5 THz que corresponden
a un rango de concentraciones entre 10°m? y 10 m™, escogidos de acuerdo con las
referencias 10 y 12.

Se observa que para valores de ® muy cercanos a la frecuencia del plasma el gap tiende a
P T w
cerrarse. La linea azul indica los valores de v, = 0/271 que corresponden a aquellos

valores de la frecuencia del plasma nombrados anteriormente. Obsérvese que ésta es la
region donde el indice de refraccion promedio es nulo.

La figura 8, muestra bandas fotonicas por encima Yy por debajo del valor de frecuencia vj.
Notese que para las bandas que se encuentran por encima de la frecuencia del plasma donde
el indice de refraccion es real aparecen gaps usuales de Bragg y para valores de frecuencia
menores a la frecuencia del plasma, no se presenta regularidad en la PBS. De otro lado, se
observa como era de esperarse el corrimiento de la PBS hacia frecuencias mas altas
causado por la disminucion de la constante dieléctrica debido al aumento de la
concentracién de portadores.

Para considerar los efectos de la presion sobre la frecuencia del plasma, se usaron las

ecuaciones 65 y 68 que describen el comportamiento de la masa efectiva y la densidad de
los portadores de carga respecto a la presion. En nuestros célculos, se tomo la densidad de
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los portadores de carga inicial n, = 1.64231 x 102°m~=3 que corresponde a la frecuencia
del plasma w, = 0.785 THz. Al aumentar la presion se encuentra que la frecuencia del
plasma disminuye, obteniéndose 0.7748 y 0.7284THz para P = 10kbar y P =
40kbar, respectivamente.

v =0.079 THz v, =0.125 THz v, = 0.149 THz
0320 O/J\ T T
e
¥ 0,15 v Q
E
= A e
[&] r L
c
o
£ 0,10

0,05 " L N " L N L
-0,5 0,0 0,5 -0,5 0,0 0,5 -0,5 0,0 0,5
q (2wd) q (2wd) q (2wd)
v =0.175 THz uo = 0.206 THz L =0.238 THz
0,30 — . . 0
’ \_/ /'\
0.25F 1 F {1 B
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0,10 | - - - = -
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005y —— 4 i -
0,00 - , .
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q (2+/d) q (2/d) q (2x/d)

Figura 8. Estructura de bandas foténicas v vs g, conv = w/2m de una superred compuesta de
capas alternadas de aire y GaAs. Se presentan los resultados para diferentes valores de w,. Todos
los paneles son para a=b=1mm.
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En la Fig. 9 se muestra el comportamiento de la constante dieléctrica &, (P, T, w) en funcion
de la frecuencia del plasma, la cual a su vez es modificada por la presién de acuerdo con la
expresion 64.

LN S S S S S S B S S E S S S S S S S e S e S S S e m S e s
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R o o | | [ S Pl o] T Pl eyl Pt ulit] S [ 7 T A U] S ool T |
0.0 0.1 0.2 0.3 0.4 0.5 0.6

v(THz)

Figura 9. Comportamiento de la constante dieléctrica en el caso en que la frecuencia del plasma es
variada con la presion.

Obsérvese, que para valores de frecuencia v = 0.1233THz y v = 0.1159 THz, la constante
dieléctrica se hace cero, es decir, en ésta region el indice de refraccion promedio es nulo. Para un
valor de frecuencia v = 0.22 THz, la constante dieléctrica para P = 10 kbar y P = 40 kbar es la
misma; y para valores mayores, la constante dieléctrica a P = 10 kbar es mayor a P = 40 kbar.

0,30 T T T
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0 0.14 ——  P=40 kbar
t A
s 0,20 E
'© \\/’ 0,12 F b
c
)
3
o 0,15

0,10 >< 0,08 | i

0,05 1 1 1 0,06 1 1 1
-0,50 -0,25 0,00 0,25 0,50 -0,50 -0,25 0,00 0,25 0,50
q (2wd) q (2wd)

Figura 10. Estructura de bandas foténicas v vs g, con v = w/2m de una superred compuesta de
capas alternadas de aire y GaAs con a=b=1mm. Se presentan los resultados de variar la w, con
la presidn, la linea negra es para P=10kbar y la linea azul para P=40kbar. En el panel (b) se ha
realizado el zoom del primer grafico indicando con dos lineas rojas los valores de v donde el
indice de refraccion en promedio es nulo.
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Como es de esperarse, éste comportamiento es reflejado en la PBS como se muestra en la
Fig. 10. En la region donde el indice de refraccion en promedio es nulo, v = 0.1233 THz y
v = 0.1159 THz el gap tiende a cerrarse, comportamiento que también fue observado en la Fig. 8.
En un valor de frecuencia v = 0.22 THz las bandas de energia practicamente coinciden, region
donde la constante dieléctrica para ambos valores de presion es la misma. Finalmente, para valores
mayores a ésta frecuencia, donde las constantes dieléctricas se invierten, las bandas de energia a
P = 10 kbar pasan a estar por encima de aquellas cuando P = 40 kbar, observandose en
ambos casos que la PBS se corre a frecuencias mas bajas donde la constante dieléctrica es mayor
por efectos de la presion aplicada.

32



6. RESULTADOS DEL CRISTAL FOTONICO 1D COMPUESTO
DE CAPAS ALTERNADAS DE Ta,0s y aire.

El Coltan es un mineral que es empleado para el desarrollo de dispositivos usados en alta
tecnologia. Procede de la abreviatura de columbita y tantalita, de donde se extraen
principalmente el pentoxido de Tantalo (TayOs) y el pentoxido de Niobio (Nb,Os)
utilizados en aparatos electronicos, centrales atdmicas, misiles, fibra dptica, entre otros. El
pentoxido de Tantalo Ta,Os es conocido como un material 6ptico que tiene un alto indice
de refraccion (n > 2), una excelente transparencia, estabilidad térmica y quimica®*%.

Nuestro interés, es estudiar el cristal foténico compuesto de capas alternadas de Ta,Os y
aire, y observar el comportamiento de la PBS en materiales de alta constante dieléctrica
cuyo indice de refraccion varia con la frecuencia.

Para realizar este estudio, se recurrié a la base de datos refractiveindex.info, la cual me
proporciona informacion de como cambia el indice de refraccion de este material con la
longitud de onda, tal como se muestra en la figura 11.

l.98

1.96 Refractivelndes IMNFO

|

u
1.94 | . Ta:z0s. (Tantalum pentoxide)
! SOPRA: Data 1

192
1.9
c l.88
1.86
184
182
1.8
1.78

0.2 0.3 0.4 0.5 0.6 0.7 0.8 0.9

Wavelength, um

Figura 11. Comportamiento del indice de refraccion del Ta,Os respecto a la longitud de onda.
(Imagen tomada de la base de datos refractiveindex.info).

Este grafico describe el comportamiento del indice de refraccion en un intervalo de
longitud de onda entre 300 nm y 850nm respectivamente. Se puede observar que a bajas
longitudes de onda, es decir, a altas frecuencias el indice de refraccion de este material es
elevado.
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Mediante la ecuacion de Sellmeier®” %, utilizada para determinar la dispersién de la luz en

un medio refractivo, se encuentra que la dependencia del indice de refraccion con la
longitud de onda esta dada por:

A240.476265812—0.0109136
0.4762658 12—0.0109136

n?(1) = (69)

A partir de esta ecuacién expresada en términos de la frecuencia ®, presentamos la
estructura de bandas de un cristal fotonico 1D formado por Ta,Os Y aire.

Ta,0s GaAs
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Figura 12. Panel (a), muestra la estructura de bandas del PC constituido por Ta,Os y aire. Panel
(b), muestra la PBS del PC constituido por GaAs y aire. Ambas curvas son para a=b=1mm.

En la figura 12 se presenta la PBS de una superred de periodo d con iguales capas
alternadas de aire (con espesor a) y Ta,Os (de espesor b y constante dieléctrica ¢ = 27); al
comparar esta PBS con la del GaAs (panel b) se observa un aplanamiento de las bandas y
un desplazamiento a menores energias. Es de esperarse este comportamiento debido a que
el campo tiende a concentrarse en regiones de alta constante dieléctrica minimizando asi la
energia.
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Figura 13. Panel (a), muestra la estructura de bandas del PC constituido por Ta,Os y aire, con el
indice de refraccién variando con la frecuencia.. Panel (b), muestra la PBS del PC constituido por
GaAs vy aire también considerando la variacion del indice de refraccion con la frecuencia.

Finalmente, en la Fig. 13 para comparar como cambia la PBS cuando el indice de
refraccion varia con la frecuencia, la PBS del Ta,Os sufre un desplazamiento a mayores
frecuencias disminuyendo la cantidad de bandas y aumentando el rango de frecuencia en el
cual la propagacion de la onda es permitida. Esta figura se contrasta también con el caso en
que el indice de refraccion del GaAs varia con la frecuencia de acuerdo con la expresion 70
tomada de la pagina refractiveindex.info

CyA?
A2—C5 '

Cy A2

2 —
n® =C +
17 22¢2

+ (70)

donde C;=3.5, C,=7.4969, C3=0.4082, C4=1.9347 y Cs=37.17.

Se observa en esta figura que para el GaAs aparece un gap nulo en ®»=0.055THz
aproximadamente, ya que a esta frecuencia la constante dieléctrica es nula.

35



0,25 T

0,20} - - 1 ]

- ]l —
(RT]

Frecuencia (GHz)

0,10 | . L ] ]

0,05 /\ [ ]
0,00 : - -
'055 0’0 015 '0,5 0,0 0,5 '0,5 0,0 0,5
q (2wd) q (2r/d) q (2-/d)

Figura 14. Panel (a), muestra la PBS del PC constituido por GaAs y aire considerando la
variacion del indice de refraccion con la frecuencia de acuerdo con la ecuacién 70. Paneles (b) y
(c) muestran la PBS del PC constituido por GaAs y aire considerando la variacién de la constante
dieléctrica con la frecuencia del plasma de acuerdo con la ecuacion 64.

Comparando con la Fig. 8 donde se realiza un estudio del efecto de agregar n-dopantes en
el GaAs, tomando la constante dieléctrica modelada tipo Drude de acuerdo a la ecuacion 64
y contrastando con los resultados obtenidos usando la ecuacion 70 (ver Fig. 14), se observa
el mismo comportamiento de la PBS y nuevamente como en la region donde el indice de
refraccién promedio es nulo el gap tiende a cerrarse. Este resultado indica que la constante
dieléctrica expresada en la forma de la ecuacién 70 debe presentar efectos de dopaje aunque
en un nivel mas bajo que en el caso de la Fig. 8.
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CONCLUSIONES

Utilizando la técnica de la matriz transferencia, se ha estudiado analiticamente la
estructura de bandas de un cristal fotonico 1D constituido por una superred con dos
capas alternadas de aire y GaAs, de espesores a y b respectivamente.

Se ha corroborado la existencia de band gaps fotdnicos como se esperaba. En
adicion a esto, se ha demostrado que escogiendo adecuadamente las medidas de los
espesores de las capas que constituyen la superred, la estructura de bandas fotdnicas
se desplaza a valores de mayor o menor energia.

Se encontrd que la dependencia de la Estructura de Bandas con la temperatura es
despreciable y que los cambios son debidos principalmente a la presion hidrostatica
que causa una variacion en la constante dieléctrica del GaAs.

Se encontro que la estructura de bandas se desplaza a mayores energias a medida
que se incrementa la cantidad de dopantes en el GaAs, es decir, a medida que se
aumenta la frecuencia del plasma.

Se realizd un estudio de la superred compuesta de GaAs VY aire, pero tomando ahora
la constante dieléctrica del GaAs dependiente de la frecuencia y modelada tipo
Drude con un indice de refraccion que puede tomar valores positivo o imaginario
puro, observandose que en regiones de frecuencia en donde el indice de refraccion
promedio es nulo, el gap tiende a cerrarse.

Se observo que en regiones donde el indice de refraccion es imaginario puro, es
decir, para valores de frecuencia menores a la frecuencia del plasma, no se presenta
la regularidad en la PBS como en el caso de frecuencias mayores.

Se estudio el PC formado por Ta,Os (con &=27) y aire, observandose un
desplazamiento de la PBS a menores frecuencias en comparacion con el cristal
constituido por GaAs y aire, cumpliéndose el hecho de que el campo se concentra
en regiones de alta constante dieléctrica, minimizando asi su energia.

Se comprobd que el PC hecho de capas alternadas GaAs y aire presenta una
respuesta Optica que obedece a una relacion de dispersién para la constante
dieléctrica ajustada al modelo de Drude.
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