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RESUMEN

En este trabajo se describe el método de Swanepoel (1983) [1] y el método
propuesto por Guerra J A (2010) [2] para caracterizar peliculas delgadas usando sélo el
espectro de transmitancia éptica. La pelicula es caracterizada al quedar determinadas las

constantes opticas y el espesor.

Esta tesis presenta una modificacién al método de Guerra, a fin de considerar en
los célculos el efecto de la absorcion del substrato. La ecuacion de transmitancia del
sistema pelicula substrato es descrita y obtenida siguiendo la teoria matricial de sistemas
multicapas cuya base se encuentra en la teoria electromagnética. Usando el software
Wolfram Mathematica v.8.0 se implementa un programa con el método propuesto en el

presente trabajo para substratos absorbentes.

Este programa es puesto a prueba usando datos de transmitancia o6ptica
simulados y reales. Las medidas son realizadas usando un espectrofotometro que mide la
transmitancia de peliculas delgadas, en este caso carburo de silicio amorfo hidrogenado
(a-SiC:H) depositadas sobre substratos de vidrio ligeramente absorbentes (B270) y
fluoruro de calcio (CaF;). Las peliculas delgadas se fabricaron en el Laboratorio de
Ciencias de los materiales de la Seccion Fisica de la Pontificia Universidad Catodlica del
Perl. Las constantes Opticas obtenidas de aplicar el método propuesto por Guerra a la
pelicula sobre substrato de CaF, y aquellas obtenidas aplicando el presente método

propuesto para peliculas sobre substratos de vidrio, son comparadas.
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Introduccion

Las peliculas defgadas semiconductoras con banda ancha son materiales cuyas aplicaciones en
dispositivos fotovoltaicos, luminiscentes, recubrimientos Opticos; tc., siempre han sido sefialadas
en la literatura. Estudiar su comportamiento como semiconductor implica determinar su principal
caracteristica: el ancho de banda 6ptico o banda prohibida. El ancho de banda puede extraerse de la
region de absorcion Gptica fundamental [1] al incidir radiacién sobre el sélido. Las constantes
opticas como el indice de refraccién y el coeficiente de absorcion dependen de la energia de los
fotones incidentes, ademas de poseer informacién del ancho de banda, también determinan las
propiedades 6pticas y de portadores de carga; por lo que son requeridos en el disefio y modelacion
de componentes o recubrimientos opticos. ;

Los métodos establecidos para determinar las constantes Opticas y el espesor de una pelicula
delgada sobre un substrato transparente, son numerosos. El métoda de la envolvente desarrollado
por Swanepoel [5] y basado en las ideas de Manifacier et al [4], usa las franjas de interferencia del
espectro de transmision. Es un método poderoso pues con solo una medida de transmitancia en
incidencia normal logra encontrar el espesor, el indice de refraccidn y el coeficiente de absorcion de
la pelicula con célculos sencillos y una exactitud cerca de 1%. Posteriormente se incorpor0 el efecto
de 1a absorcion del substrato, debido a las pérdidas significativas en la regidn Gptica espectral que
presentan los vidrios méds comerciales como los denominados portaobjetos de microscopio y la
silice fundida. Los resultados muestran mejoras notables en la exactitud y la precisién del espesor y
las constantes [6,7]. S

En el laboratorio de Ciencias de los Materiales de la Pontificia Universidad Catdlica del Pert, se
elaboran peliculas delgadas semiconductoras depositadas sobre substratos de vidrio (B270) y CaFya
través de la técnica de pulverizacion catédica por radiofrecuencia. Ademds, se ba desarrollado un
“método iterativo que aporta mejoras al método de la envolvente y emplea rutinas recursivas para
encontrar valores acertados del espesor, indice de refraccién y coeficiente de absorcion. Sin
embargo, el método viene funcionando bajo la suposicion de un substrato transparente. Por tanto su
aplicacién se restringe al caso de peliculas sobre substratos de CaF, que presentan absorcién casi
nula en la region de interés. Una desventaja dado el alto costo del CaF, comparado con el vidrio
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Descripcién del tema y objetivos

El presente trabajo tiene por objetivo entregar un método iterativo para determinar las constantes
Gpticas y el espesor de peliculas delgadas depositadas sobre un substrato grueso ligeramente
absorbente, usando s6lo medidas de transmisién. Se desarrolla la expresién analitica del espectro de
transmitancia de la pelicula y del substrato para el caso de incidencia normal de luz. Luego, se
presenta un procedimiento que extraiga la absorbancia del substrato a partir de sus valores de
transmisién. Para asegurar que nuestros calculos no dependan del ntimero de franjas de interferencia
del espectro, usaremos la expresién de transmisién sin interferencias en lugar de las envolventes
para determinar las constantes dpticas de la pelicula. Modelando el indice de refraccion se calcula el
coeficiente de absorcién a través de la ecuacién de transmisién, por medio de un ajuste de curva que
estime los parimetros del indice de refraccién y el espesor de la pelicula. Finalmente, s¢ presentan
los resultados obtenidos usando simulaciones y medidas reales en graficas y tablas comparativas
para comparar la exactitud del método propuesto. ‘

Plan de trabajo

Empezaremos revisando la teoria electromagnética bésica detras de la teoria matricial de un arreglo
de peliculas delgadas. Plantearemos la matriz caracteristica y resolveremos la expresion final de la
transmitancia para los casos que nos interesan: substrato absorbente y pelicula delgada depositada
sobre substrato absorbente.

A partir de las ecuaciones obtenidas se buscaré la expresion de la absorbancia del substrato y de la
pelicula. Necesitaremos en el caso del substrato, recopilar informacion del indice de refraccion en
las hojas técnicas de los vidrios opticos.

La siguiente tarea consiste en desarrollar en Mathematica un método iterativo que realice un ajuste
curva al espectro de transmisién mediante la estimacion de los parametros del indice de refraccion,
el espesor y el coeficiente de absorcion de la pelicula, de forma tal que el estimador x* sea
minimizado.

Se elaborardn muestras de peliculas delgadas de SiC en substratos de vidrio (B270) y CaF2, y se
tomar4n medidas del espectro de transmision utilizando un espectrofotémetro de la marca Perkin
Elmer disponible en la Secciéon de Quimica de la PUCP. Finalmente, se pondra a prueba el método
propuesto mediante el calculo de las constantes épticas a partir del espectro medido.
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CAPITULO 1

INTRODUCCION

El avance cientifico y tecnoldgico de nuestros dias requiere del estudio y desarrollo de
nuevos materiales. Estudiar y caracterizar las peliculas delgadas no sélo brinda mayor
conocimiento cientifico, también define sus aplicaciones en la busqueda de nuevos

materiales para el desarrollo de dispositivos tecnolégicos innovadores [1-3].

En el laboratorio de Ciencias de los Materiales de la Pontificia Universidad Catdlica del
Perl, se elaboran peliculas delgadas semiconductoras depositadas sobre substratos
usando la técnica de pulverizacion catddica por radiofrecuencia (sputtering). Estudiar el
comportamiento de un semiconductor implica determinar una de sus principales
caracteristicas: la energia de ancho de banda 6ptico. Esta es la energia necesaria para

generar transiciones electrénicas entre las bandas de valencia y conduccién del material.

La espectrofotometria es una técnica no destructiva que consiste en incidir luz sobre un
material con energias que van desde el UV hasta el IR cercano (190 a 1100 nm). El
espectro de luz transmitido revela la excitacion de los electrones y la regién de absorcién
fundamental del material. Determinar el coeficiente de absorcién en funcién de la longitud

de onda es importante para el calculo del ancho de banda.

Se han desarrollado numerosos métodos para determinar las constantes Opticas de
peliculas delgadas. Una herramienta de facil manejo es el método de Swanepoel (1983),
basado en las ideas de Manifacier et al. (1976) [4]. Posteriormente, mejorado y extendido
en diversas publicaciones [5,6]. Esta técnica usa las franjas de interferencia del espectro
de transmision para extraer las constantes Opticas. El método de Swanepoel depende
criticamente del numero de franjas de interferencia en el espectro. Como veremos en los
proximos capitulos de este trabajo, existe un compromiso fuerte entre la determinacion del
coeficiente de absorcion en la region fundamental, el nUmero de franjas disponibles y el

espesor de la pelicula.

En el grupo de Ciencias de los Materiales de la PUCP se ha desarrollado un método
iterativo computacional propuesto por Guerra J A (2010). Este método introduce mejoras

a los problemas presentes en el método de Swanepoel. Por medio de un ajuste de la



ecuacion de transmision al espectro medido se hallan valores mas precisos del espesor,
indice de refraccion y coeficiente de absorcién de la pelicula [7].

El método propuesto por Guerra viene funcionando bajo el supuesto de un substrato
transparente. Sin embargo, muchos substratos de vidrio comerciales muestran una ligera
absorcion en ciertas regiones espectrales (ver figura 1.1). Un ejemplo es el borosilicato
(porta muestra para microscopio 6ptico), la silice fundida o el vidrio comun. El rol que

desempenfia la absorcién del substrato juega un papel significativo en la determinacion del
espesor y las constantes opticas.

100 ~ T T

-+ -+ Vidrio (0.17 mm)
— Vidrio (1.02 mm)
_________________ P == Vidrio (k;=0, Ec. 48)

i
90“/""' —— CaF, medido 14 -7

—-—-CaF, (k=0, Ec. 48)

Transmitancia %

80 -4 } i i t
200 400 600 800 1000 200

Longitud de onda (nm)

Figura 1.1. Espectros de transmitancia de dos tipos de substratos. La linea punteada
representa el caso ideal de un substrato sin absorcion. N6te que las medidas reales
siempre presentan absorcion en ciertas regiones del espectro.

En este panorama se enmarca la presente tesis, cuyos objetivos son:

» Desarrollar la teoria que proporciona las ecuaciones de transmitancia de una
pelicula delgada sobre un substrato absorbente.

» Modificar el método de Guerra para encontrar las constantes épticas y el espesor
de la pelicula delgada tomando en cuenta la absorcion del substrato. Implementar

dicho método en un programa usando Wolfram Mathematica.



» Se fabricaran peliculas delgadas de a-SiC:H sobre vidrio y fluoruro de calcio CaF..

Luego se mediran los respectivos espectros de transmitancia de las muestras.

» Someter a prueba el método de Guerra modificado para substratos absorbentes.
Se compararan los parametros Opticos obtenidos al usar el método de Guerra con
los resultados hallados por el método modificado cuando el substrato presenta

absorcion.

El Capitulo 2, presenta el marco tedrico de la teoria matricial para estructuras multicapas.
Esta estd basada en la fisica detras de las ecuaciones de Maxwell. Se detallara al
respecto de la ecuacion de transmitancia para los casos de dos sistemas importantes: un
substrato absorbente y un sistema pelicula delgada-substrato. Discutiremos brevemente
algunos modelos de transmitancia y la forma en que se promedia las oscilaciones rapidas

no resueltas por el espectrofotometro.

En el Capitulo 3, describimos el método de Swanepoel y su modificacién para substratos
absorbentes segun Gonzales Leal. Asi mismo se describird el método propuesto en
Guerra (2010) [2] y se desarrollara una modificacion al mismo para tomar en cuenta la

absorcion del substrato en la determinacién de las constantes 6pticas.

Los resultados obtenidos usando el método propuesto por Guerra y el método modificado
serén expuestos y discutidos en el Capitulo 4. A través de espectros de transmitancia
medidos y simulados seran comparados el método de Guerra modificado y el método de

Swanepoel también modificado para substratos absorbentes (Gonzales-Leal et al [5]).

Por dltimo, en el capitulo final se elaboraran las conclusiones del trabajo.



CAPITULO 2

MARCO TEORICO

2.1. Teoria Matricial de sistemas multicapas

En el presente capitulo se desarrolla el fundamento teérico del cual se deriva la ecuacién

de transmitancia. Se sigue en adelante el desarrollo presente en Macleod [8]

2.1.1. Ecuaciones de Maxwell y ondas electromagnéticas planas

Una de las implicaciones importantes de las ecuaciones de Maxwell es la existencia de
ondas electromagnéticas. En un medio homogéneo e isotropico de permitividad

£, permeabilidad uy sin cargas libres (o= 0) las leyes de Maxwell son:

V-E=0 (1.a)
oH

VXxE=—ny—— 1b

X 'Uét (1.b)

V-H=0 (1.c)

VxH=of1eE (1.d)
ot

La velocidad de la luz en el vacio es ¢ y se relaciona con la permitividad y la

permeabilidad en el vacio por la relacion c™ = \/uqe, -

A partir de las ecuaciones de Maxwell se plantea la ecuacion del campo eléctrico:
oE  OE
A

Una solucién es la onda arménica plana polarizada dada por la ecuacion (3) con

0 (2)

propagacion en el eje x, velocidad v en el medio, frecuencia angular oy vector amplitud

-

£
E=¢ Exp[ia)(t - \’/‘)} 3)



Reemplazando (3) en (2), se encuentra la condicidon que debe cumplirse para que (3) sea

solucién de la ecuacion (2). Esta condicion es la relacion de dispersion (4):

N:/‘g“ —i M7 —n—ik @)
[ &otty @11y

Aqui N es el indice de refraccién complejo, donde n es el indice de refraccion a secas y k

es el coeficiente de extincion. Reemplazando (4) en (3) y usando:w = 2mc/A, entonces:

E=¢E Exp{—zzkx] Exp{i(a)t—zznxﬂ (5)

Aparece un factor atenuante del campo en el medio. Y A/2nk es la distancia en la cual la

amplitud de la onda decae en 1/e respecto a su valor inicial.

Para una propagacion en direccion arbitraria § = ai + 8]+ yk con vector posicion

¥ = (x,y,z), la ecuacion (3) se escribe:

= . 27N
E=¢ Exp{l[a)t—ls-rﬂ (6)

Por la relacibn mutuamente perpendicular entre los campos E, H y la direccién de
propagacion $ se tiene:
N
H="(sxE) ™)
Cu
Definimos 17 = N/C,u como la admitancia Optica caracteristica del medio. Para frecuencias

6pticas 4 = Ly ; la admitancia 6ptica en el vacio es = (g, /1, )% = 2.6544x10°S .
En un medio diferente del vacio:

n=Ng ®)
Entonces:

H=7(sxE)=Ng(s<E) )

2.1.2. El Vector de Poynting

Es la intensidad instantanea de energia electromagnética que fluye a través de una
unidad de area superficial perpendicular a la direccion de propagacion. Se define como el

producto vectorial del campo eléctrico y magnético resultante.



S—ExH=1ExB (10)
y7,

Los campos electromagnéticos oscilan, variando en el tiempo la frecuencia y magnitud del

vector de Poynting. Con < > denotamos el promedio (en el tiempo) sobre un ciclo

completo.
La potencia promedio por unidad de area transportada en la onda electromagnética se
denomina intensidad.
« 1
I=(S)= Rel[ExA"] 11
S)=5 (11)
Por la relacion (9):
1 *)S
l="n (EE
5 2

Donde E es la magnitud escalar del campo eléctrico.
Entonces:

| = ;n ol Exp{— 4zk(ax+ﬁy+yz)}

La intensidad decae en 1/ respecto a su valor inicial cuando se ha recorrido una

distancia de A4/47K .

Este factor de atenuacion se le define como el coeficiente de absorcion (& ):

_ 4k
A

a (12)

2.1.3. Reflexién y transmisién en una interface

Las estructuras de peliculas delgadas involucran un numero de interfaces entre varios

medios.



Incidente Reflejada

Transmitida

Figura 2.1. Plano de incidencia. Ondas incidente, transmitida y reflejada.

Una onda arménica plana polarizada incide de un medio con indice de refraccién n, a otro
medio con n,;, ambos transparentes. El angulo de incidencia es 6. La frontera esta en z =
0 y el plano de incidencia es el plano formado por la direccién de propagacion de la onda

incidente y el vector 7 normal a la superficie.

En la interface entre dos medios, la onda incidente se reflejada y transmitida con vectores

de propagacion: 8, = (@, Br. Vr) Y St = (@4, Be, Y:) respectivamente.

. 2 . |
E =¢ EXp|:I(a)it —[ 7;”0 J(x Sind, +z Cosd, )J (Onda incidente)

E =& Exp

- o _
(a)rt —( 2 0 j(arx + .Y+, Z)J (Onda reflejada)

E, =& Exp i(a)tt - (ZZWJ(%X + Y +7, Z)ﬂ (Onda transmitida)

La condicion de frontera entre medios dieléctricos asegura la continuidad de las

componentes de los campos tangenciales a la superficie.
Eiy+Ery =By (13)
Por esta continuidad para todo x, y, y t la frecuencia de la onda queda inalterada.

o =0 = (14)



Es decir, la direccién de propagaciéon queda confinada al plano de incidencia xz. Y se

cumplen las relaciones:

Ley de Reflexion: 6, = 0,

Ley de Snell: N,Send, =n,Sen g,

¢ Incidencia normal en medios transparentes

X

E
/i_*& /i_+&
H, A,
E,
Y

indice n, indice n,

Figura 2.2. Incidencia normal de ondas electromagnéticas planas

Las admitancias Opticas de los medios son: n, =ny$ Yy n, =n. Yy los respectivos

namero de onda: ky = 2nny/AYy k; = 2nn, /A .

Onda incidente: Ei = giei(wt_koz)x H;j = Uofiei(ﬂ_koz)y

Onda reflejada: E, = frei(aﬂkoz)x H, = _Uo'frei(aHkOZ)V

Onda transmitida: E; = ftei(a’t_klz)x H, = nlftei(a’t_klz)y

En incidencia normal, los campos E y H son tangenciales a la superficie, entonces:
a) & +4& =46 (15.a)
b) N & —Ne@P &, = NP & (15.b)

De a) y b) se calculan las relaciones &, /& y & /&, que representan el coeficiente de

reflexion p y de transmision 7 de Fresnel respectivamente.
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p=(ng—ny)/(ng +ny) (16.a)
=20 /(ng + 1) (16.b)
La onda transmitida e incidente estan en fase ya que t es un nimero real y positivo. Si p

es real y positivo (ng>n;) las ondas reflejada e incidente estan en fase. Y si p es negativo

(ny>ng) estan desfasadas en .

La reflectancia R se define:

2/ 2
R= Ilr = |&] /fi = (ng —myf* /(ng +ny ¥ (17.a)

La transmitancia T se define:
It 2/ 2 5
T=t=m&| /ngl&| =dnon/(ng+my) (17.b)
1
La energia se conserva y la intensidad de la onda incidente es igual a la suma de las

intensidades reflejada y transmitida en la frontera. Se cumple T+ R =1

Estas ecuaciones también se cumplen en caso de incidencia oblicua. Pero ahora las
expresiones dependeran del dngulo de incidencia g. Para tal efecto se consideran dos
posibles polarizaciones: el vector campo eléctrico paralelo al plano de incidencia
(polarizacion - p) o el vector campo eléctrico normal al plano de incidencia (polarizacion -

s). El calculo detallado se presenta en el apéndice A.

Admitancia 6ptica modificada

Por conveniencia en la notacién se introduce la admitancia 6ptica modificada:

n=HJE (18)
Incidencia normal: n = Ng
Incidencia oblicua: n = Ng/Cos6 (polarizacion-p) y n = NgCos6 (polarizacion-s)

Medios sin absorciéon: n = N

Usando esta notacién, cualquier caso de incidencia se expresa:

R =0 —m) /(1o +m) T =4nom /(1o +m )

11



e Incidencia normal en medios absorbentes

En medios son absorbentes, el indice de refraccién es complejo. Luego:

_Ng—N; _ (ng—ny)—i(ko—ky)
No+N; (g +ng)+iko+ky)
2N, 2(ny —iky)

T No +N; B (ng +ny ) +i(kg+ky) (19.b)

(19.a)

Los campos resultantes en la interface entre dos medios se escriben:

Para el medio O: E +E, = (1—P)Ei H, +H, =N,pl- p)E,

Para el medio 1: E, =tE; H, =N, p1E,

Igualando la intensidad neta a cada lado de la interface:

Re(%(1+ 'O)Ei N;SO(]-JF ,0)* Ei*)= R(E(%ﬂcEi N;;or*E;")

.k \
Y se llega a la expresion: (1- R)+|—°(,0—p ):T

nO
La relaciébn R + T = 1 se cumple exigiendo que k, = 0. Esto condiciona la transparencia

del primer medio de incidencia ny = ny$.

2.1.4. Reflectancia de una pelicula delgada

Tipicamente las peliculas delgadas son depositadas sobre substratos sélidos. Este
tdndem constituye lo que se denomina un sistema de varias capas. La onda incidente

presenta multiples reflexiones entre las interfaces.

En el esquema de la figura 2.4 se introduce la siguiente notacion:
e Las ondas que se propagan en la direccién de incidencia se denotaran con el
superindice + (direccion positiva)
e Las ondas que viajan en sentido opuesto a la direccién de incidencia se denotaran

con el superindice — (direccion negativa).

Al ser el substrato el medio final no presenta ondas viajando en direccion negativa.

12



Interface b

Las componentes tangenciales de los campos se escriben:
E, =Ei, +Ei,
H, =Hy, +Hy, =nE, —mE;,
Donde E, y H, representan los campos resultantes y la admitancia dptica de la pelicula

delgada (n;) depende del caso de incidencia.

Podemos expresar E;, , E;, , H;, ¥y H, en términos de los campos resultantes.

Efy = 1M, /m+E,) (20.2)
Ex =L(-H, /m+E, ) (20.b)
Hi, =mE1p = %(Hb +771|5b) (20.c)
Hib =—mE1 = 1H, —mE, ) (20.d)
Interface Interface
a b
E; d
H+

,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,, e Z

Aire Pelicula Substrato

Figura 2.4. Onda electromagnética incidente en pelicula delgada.

Interface a
En la interface a la onda tiene fase ¢, y en la interface b tiene fase ¢,, el desfase

& = ¢, — ¢, es igual al nimero de onda en el medio por la diferencia de camino.

0 =22N,dCos@, /1 (21)
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Las ondas en direccion positiva (+) quedan afectadas por el factor de desfase e, y las

ondas en direccion negativa (-) por el factor e ~%:

Efa =Efpe’ = 1H, /m1 +E, B (222)
Eq, - EIbe_m _ %(‘Hb/ﬂl +E, )e—ia (22.b)
Hia =Hipe' = 1[H, +mE, B (220)
Hy, = HIbe_i5 _ %(Hb —nE, )e—is (22.d)

Y las componentes tangenciales E, y H_ resultantes en la interface a se escriben:

Ea = EI& + E;I.a

. (23.a)
E, =E,Coso, +H, iSeno, /i,
Ha = H-:;.—a + Hia
e (23.b)
H, =E,i7nSino, +H,Coso,
En notacion matricial: i
E, Coss iISeno E,
H = m H (24)
a inSeno Coso |- P

La matriz 2x2 es la matriz caracteristica de la pelicula delgada y relaciona las

componentes de los campos en la entrada y salida del sistema. Y la admitancia Optica a la

entrada del arregloes Y =H, E, .

Normalizado con respecto a Ey, :

{B} Coss iISeno { 1} o5
= ya
Cl linsens coss |

Donde: B=E,/E, y C=H,/E,. La admitancia del substrato es 7, =H,/E y la

admitancia de entrada del sistemaes Y =C/B:

Y = (1,Cos8, +in,Sens,)/(Coss, +i(, /m,)Send,)
La reflectancia se reduce asi al caso de una interface simple entre dos medio con

admitanciasny e Y:

14



* o) _Y o _Y )
o +Y N\ +Y
2.1.5. Reflectancia de un arreglo de peliculas delgadas

Andlogamente a las ecuaciones (23.a) y (23.b) escribimos los campos tangenciales entre
la interface b y la interface c.
iSeno,

7>

H, =H;, +H;, =E.in,Sins, +H_Cosd,

E, =E}, +E;, =E_C0s3, +H,

Interface Interface Interface

a b c
E * dl dZ

la
H;ﬂ& E;}J
E]:l H b & H?
E_ Hl_b le

1b

N() NI N? Nj

\\ J/

~
Aire Peliculas delgadas Substrato

Figura 2.5. Estructura con dos peliculas delgadas sobre substrato.

La matriz caracteristica de la segunda pelicula (ver figura 2.5) se escribe:

{Eb}: Cosd, ISeno, {Ec}

Hy | | T2
bl |in,Sens, Cosd,

C

El sistema completo es el producto de las matrices individuales:

m_ Coss SN coss, 1SN H
Ha C

1 Th 2
ImSend  Cosd | |in,Sens, Coso,

Normalizado con respecto a E; :
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B] | Coss MO|| coss, SeN% |1
L (27)

-l 1 Ui n
imSend  Coso | |in,Sens, Cosd, 3

Los resultados obtenidos pueden extenderse para el caso de un arreglo con N peliculas

delgadas sobre un substrato:
B _ N Cosé‘k m 1
¢l h 17 (28)
“|inSens, Cosdy, m

Donde:
e 1, es laadmitancia en el medio final.
e O, =2mN,d;CosB; /A es la fase en el k-ésimo medio.

e 1, €es la admitancia éptica del k-ésimo medio.

2.1.6. Reflectancia, transmitanciay absorbancia

La absorcién implica pérdida de la energia incidente al interior del material. La

absorbancia A debe satisfacer la relacion de conservacion: R+ T + A4 = 1.

e Reflectancia de una estructura multicapas:
B-CY#7B-CY
R — 770 770 (29)
n,B+C \n,B+C

¢ Transmitancia de una estructura multicapas:

La intensidad emergente en la k-ésima interface y la intensidad entrante al sistema son
respectivamente: I, = :Re(EqH;) y Iy =iRe(nn)ExH;. Ademas B=E,/E,y C=H,E,

reemplazados en I, se tiene:

I, =3 Re(BCEE,
|r es la intensidad reflejada en la entrada y |, es la intensidad incidente en la frontera,

entonces:

l,=1i -1, =1-R)I,

16



I, =3 Re(BC")EE; /(1-R)
Por la definicion de transmitancia:
7l _ Re(n,)(1-R)
Ii

Re(BC™)
Con R dado por la ecuacién (29), se obtiene la expresién de la transmitancia:
T — 4770 Re( m)
(7,B+C),B+C)

e Absorbancia de una estructura multicapas:

Por larelacion R + T + A = 1, se halla la absorbancia:
4n, Re(BC* - 7,,)

(30)

(31)

En medios transparentes, las ecuaciones anteriores son validas y consistentes. Por ellas

también se obtiene A=0yR+T = 1.

2.2. Transmisién de un substrato grueso

Se aplica la teoria matricial desarrollada en la seccion anterior para formular la ecuacion

del espectro de transmitancia T(1) en funcion de las constantes Opticas de los medios

involucrados.

2.2.1. Reflectancia, transmitanciay absorbancia

Se tiene el caso de luz monocromatica incidiendo normalmente sobre un substrato con

superficies pulidas y planas paralelas.

Se plantea la matriz caracteristica correspondiente (ver figura 2.6):

[B} Cos(J;) i—Sen(és) {1 }
C = . 775 77
insSen(og)  Cos(o) m

Aqui 6, = 2tNeds /Ay ns = Ns. Si el medio inicial es aire, entonces: ny = n,, = £.
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Aire N =1

Aire . N, =1

Figura 2.6. Incidencia normal sobre un substrato absorbente

Los elementos matriciales son:

B = 7,C085, + MM Sen s,

S

C =ingny,Sendg +n,,Cosd;

Se reemplazan B y C en la ecuacion (30) (ver apéndice B), y se obtiene la expresion de la
transmitancia del substrato, llamada ecuacién de Airy:

2
1-Ry)™x
TS — 2( 5 1) S (32)

1+ Ry x5 —2R;x;Cosg
Los parametros son:
a, = 47K, |2 (Coeficiente de absorcion) (33.9)
x, = Exp(-a.d,) (Absorbancia) (33.b)
¢, = 4nsd, /A, (Desfase de la onda) (33.0)
R - (L-s)* +k? (Coeficiente de reflexion de Fresnel en la 33.0

b(1+s) 4K interface aire-substrato) '

Los calculos fueron realizados bajo los siguientes supuestos:

i.  Volumen absorbente en la regién 6ptica, inmerso en aire.

i.  Indice de refraccién mucho mayor que el coeficiente de extincion (s > k)

Por la definicion (33.c) del desfase ¢¢ de la onda en el volumen se deriva la expresion de

la distancia entre extremos consecutivos AA,.
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A2, = A /4sd, (34)

La distancia entre extremos consecutivos presenta los siguientes casos:
e Siel espesor del substrato es lo suficiente delgado, entonces A1, > 1nm.

e Si el espesor del substrato es lo suficiente grueso, entonces A4, < 1nm.

El espesor tipico de un substrato se encuentra alrededor de 0.5mm y el rango espectral
UV/VIS/NIR es de entre 200 y 3000 nm tipicamente, mientras que s tiene valores entre 1y
3. Esto sugiere A1, < 1nm. Por lo tanto, la ecuacion (32) presenta oscilaciones rapidas
entre maximos y minimos en la transmitancia. Estas oscilaciones rapidas no pueden ser
resueltas por el instrumento. Los espectrofotometros tipicos poseen una resoluciéon con
ancho espectral no menor a 0.5 nm [9] En la siguiente seccién seran desarrollados los
conceptos sobre la resolucion espectral con el fin de encontrar una expresion matematica

que describa la transmitancia éptica tomando en cuenta el problema del instrumento.

1004 . ' o ar ]
M
\‘ A
“ l: “.
S 0951 ) _' " ]
2 .
.‘é ' ) b
g .
= 0904 | ; \ ]
\“ ‘/' . ./
osst VU UUTRAVEVVVAVINA
599.0 599.5 600.0 600.5 601.0

Longitud de onda (nm)

Figura 2.7. Transmitancia de un volumen de acuerdo a la ecuacion (32) con indice de
refraccion s = 1.51 y coeficiente de extincion k; = 0. La linea cortada corresponde a un
espesor de d = 0.1mm y la linea solida a un espesor d = 1mm. Notar el dominio de la

seleccién A € [599, 601]nm.
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2.2.2. Resolucion espectral del monocromador

El espectro de transmitancia se obtiene usando un espectrofotometro. Al interior de este
instrumento se encuentra un monocromador. Este sistema debe entregar luz de una
longitud de onda central A y un ancho de banda espectral AA. Se define el ancho de banda
espectral como el intervalo de longitudes de onda entre dos puntos en los que la
intensidad méxima ha caido en un 50% [10] (ver figura 2.8.b).

La calidad del monocromador depende de tres factores relacionados: la rejilla de
difraccién, el poder de resolucion y la sensibilidad. El tamafio y las caracteristicas
dispersivas de la rejilla determinan la resolucién del sistema. El poder de resolucion es la
capacidad del monocromador para distinguir dos longitudes de onda adyacentes. La
componente final del monocromador es su rendija de salida de ancho variable. Si se
reduce el ancho de la rendija de salida disminuye el ancho de banda espectral A1y
parece mejorar la resolucion. Sin embargo, cuanto mas estrecha es la rendija la energia
radiante que pasa a través de ella es débil. Esto afecta negativamente la relacion sefial-

ruido.

@ o \

Intensidad
; media

- A
_ : 1
[ A\

Figura 2.8. Luz atravesando la rendija de salida (a). Patron de difraccion de Fraunhofer

por una rendija. Aparecen sefialados la longitud de onda nominal 4,, y el ancho de banda
espectral A4 (b).

El poder de resolucion del monocromador es limitado. No entrega luz perfectamente
monocromatica, sino un rango de longitudes de onda (e. g. 4,, — A1/2 < A < A,, + AA/2.

Ver figura 2.8). Si ocurre que A7, < 1nm, la distancia entre extremos es menor al ancho
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de banda espectral (A1, < A1) y por lo tanto el instrumento no puede resolver las
oscilaciones rapidas en la transmitancia. Esto se puede interpretar como un promedio
realizado por el espectrofotometro. Este promedio puede ser introducido

matematicamente a través de la ecuacion (35).

T() = _[T(/I’)W(ﬁ’)dﬂ’ (35)

—00

Aqui w es la funcién que define la ponderacién.

La luz que emerge del monocromador posee una distribucion de intensidad de longitudes
de onda conocida como patrén de difraccion de Fraunhofer (ver figura 2.8 (b)). Esta
distribucion lleva cerca del 85% de la energia en el maximo central. La energia restante
se distribuye en los maximos laterales que se encuentran desplazados entre si cuanto
mayor es la longitud de onda [9]. Para fines de simplicidad en el tratamiento de los
calculos se puede aproximar el patrén de Fraunhofer a una distribucién Gaussiana con
media A y desviacién estandar AA/2. Esta distribucion cumple el rol de funcién de peso w
para promediar la transmitancia en una estrecha region espectral que incide sobre la

muestra.

La integracién propuesta en la ecuacién (35) no tiene solucion analitica. Sin embargo es
posible resolverla numéricamente con el fin de considerar apropiadamente la fisica detras
de los espectros medidos. Posteriormente se realizardn simulaciones de espectros de

transmitancia utilizando el acercamiento expuesto.

Siguiendo el acercamiento de Manifacier y Swanepoel, es posible encontrar una ecuaciéon
gue se aproxime a la curva descrita por (35). Esta ecuacion se obtiene tomando el valor

medio de la transmitancia sobre la diferencia de fase de la luz debido al substrato (i.e. ¢s):

_(1=Ry)?xq

1 2z
T="1T =
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La ecuacién (36) representa la transmitancia del substrato absorbente cuando el espesor

es lo suficientemente grueso de manera que el espectrofotometro no puede resolver las

R o HWI uh'"

Promedio con peso gaussiano
Promedio en la fase

oscilaciones rapidas.
(a) 1.0

Transmitancia
o o
o] (]
1

°
N

(b)

Error Relativo % (X104)
o N

1 1 1
o A~ DN
1 T
T
1

1 1
400 500 600 700
Longitud de onda (nm)

Figura 2.9. Transmitancia simulada de un volumen con 1mm de espesor usando la
ecuacion (35). La linea sélida fina es la transmitancia de un substrato con perfecta
resolucién instrumental, la linea cortada es el promedio en la fase debida al volumen, y
la linea solida gruesa es el promedio usando la funcién de peso gaussiano (a). El ancho
de banda espectral se aproxima a una Gaussiana con desviacién estandar A1/2 =

0.5 nm (FWHM=1.177nm). El error relativo entre los promedios esta cerca del 0% (b).

El promedio de la ecuacion (36) es una aproximaciéon muy buena de la ecuacion (35).
Porque al integrar en una regién donde la fase debida al substrato cambia de 0 a 2=, la
distancia entre extremos es suficientemente pequefia y las constantes Opticas cambian
lentamente. Por esta razén es posible considerar las constantes Gpticas como constantes

en la integracion.
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2.3. Transmitancia de una pelicula delgada sobre substrato

En la seccion anterior fue presentada la ecuacion de Airy y se introdujo el problema de la
resolucion espectral. En la presente seccion se aborda el caso de un sistema pelicula
delgada-substrato grueso. Se planteara la ecuacién de transmitancia siguiendo el
acercamiento matricial; y se promediard sobre las oscilaciones rapidas con el fin de

describir el espectro de transmitancia.

2.3.1. Pelicula delgada sobre substrato absorbente

El objetivo principal es encontrar una ecuacion de transmitancia T (1) del sistema pelicula-
substrato para emplearla en el método de caracterizacion. Dicha ecuacion debe derivarse
de un modelo que describe correctamente los fenémenos fisicos ocurridos cuando se
incide luz al sistema. También es importante que la ecuacién sea sucinta, para hacer

sencilla su interpretacion fisica y los calculos computacionales.

Para incidencia normal de luz, la ecuacién de transmitancia del sistema mostrado en la

figura 2.10 empieza por el planteamiento de la matriz caracteristica correspondiente.

Aire
Pelicula delgada

Substrato

Aire

Figura 2.10. Incidencia normal en una pelicula delgada sobre substrato

Pardmetros de la pelicula: Pardmetros del substrato:
n (indice de refraccion) s (indice de refraccion)
k (coeficiente de extincion) ks  (coeficiente de extincion)
d (espesor) ds,  (espesor)

Y N, y N,,, son el indice de refraccién del aire del medio inicial y final respectivamente.
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La matriz caracteristica del sistema es:

{B}_ Cos(5) i—Sen(&) Cos(ds ) iSen(és)[l}
- n n

C . . S n (37)
inSen(o) Cos(o) NinsSen(ds)  Cos(dg) m
Aqui:
6 =2nNd/A (Factor de fase de la pelicula)
6 = 2nNydg /A (Factor de fase del substrato)
No =Nm = § (Admitancia 6ptica del aire)

Los elementos de la matriz son:

N Sen( o )Sen(ds ) + i—Sen(as )Cos(d)+ IL—Sen( 6)Cos(o) (38.a)

B =Cos(6)Cos(d. ) -
(6)Cos(ds) N N,

N
N

Reemplazando B y C en la ecuacion (30) se obtiene la transmitancia del sistema (El

C =iNpSen(5)Cos(J5 ) +iN¢gpSen(ds ) Cos(d) - —gSen( 5)Sen(d )+ g Cos(d)Cos(ds ) (38.b)

desarrollo de las ecuaciones a detalle se presentan en el Apéndice C).

La transmitancia sin el promedio en las oscilaciones rapidas es la ecuacién (C.11). Se
presenta aqui como la ecuacion (39).

4
T =
AC0s? (¢ )+ BSen % (¢ )+ CSen(pg )Cos(p )+ D

(39)

Notar que &, = 2n(s — ikg)ds/A. Se definen las variables ¢, = 2nsdg/A (parte real) y
a.ds = 2mkedg /A (parte imaginaria). Las variables A, B, C, D dependen de las constantes

Opticas de la pelicula y del substrato segun las expresiones (ver ecuaciones C.7-C.10):

A=aa Cosh? (asds) +bb”"Senh? (czsd) C=ab+ab

B =aa Senh?(asdg)+bb Cosh? (asds) D=i(ab —a b)Senh(asds)Cosh(asds)

Con a y b definidos segun las ecuaciones (ver ecuaciones C-4 y C-5):

a=2Cos(5) + i(N + lthen )
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b= _(I\II\ISJF l\'l\IJSen (o) + i(NS + NlJCos(5)

S S

Promediando en la fase debido al substrato, al igual que la ecuacién (36), se obtiene:

8
. /a(A+D)B+D)-C? (40)

Usando la aproximacién k/n « 1 valida para toda la region espectral en estudio se
obtiene la ecuacion (41). Esta ecuacién esta presente en Gonzales Leal et al (2002) [5] y

representa la transmitancia de una pelicula delgada sobre un substrato absorbente.

T (L - R YL~ Ry L~ Rg)xsX
1+ RiRpx? — RiRax?xZ — RoRax€ — 2. Ry . Ry L — Rax€ Los(g)x (41)
X= Exp(— Gﬂ) (Absorbancia de la pelicula) (42.a)
a=4rk/A (coeficiente de absorcion de la pelicula) (42.b)
Xs = Exp(- agdy) (Absorbancia del substrato) (42.c)
ag =4nKg /A (Coeficiente de absorciéon del substrato) (42.d)
¢=4md/A (Fase de la pelicula) (42.e)
1-n)? (Coeficiente de reflexion de Fresnel en la
R, :( ) | ce (42.f)
1+n interface aire-pelicula)
n—s) (Coeficiente de reflexion de Fresnel en la
R, :(j | , (42.9)
n+s interface pelicula-substrato)
s_1) (Coeficiente de reflexion de Fresnel en la
-] | . (42.0)
s+1 interface substrato-aire)

En los métodos de caracterizacion Optica se pueden usar distintos modelos de
reflectancia y transmitancia. Algunos modelos resaltan por su brevedad y sencillez. Al
respecto, Barybin y Shapovalov (2010) [11] dudan de la correcta obtencion de la ecuacion
(41) (presentada en el articulo de Swanepoel para el caso de x; =1y kg =0). En su
trabajo Barybin y Shapovalov (B&S) desarrollan una teoria matricial para estructuras
multicapas, basada en la teoria electromagnética. Esta teoria es la misma que se

encuentra en Macleod [8] diferenciandose Unicamente en la notacién empleada.
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B&S encuentran la siguiente ecuacion para la transmitancia (ver ecuacion 43 en la
referencia [11]):
~ 2= 2
T_ 16ngn |y |~ ;|
L, +MCos(24,d; — ¢, )+ F,(5.d,)

B&S aplican el llamado promedio del instrumento de la siguiente forma: sefialan al término

(43)

F,(B,d,) como responsable de las oscilaciones rapidas debidas al substrato grueso y
estiman su valor medio. Ya que el valor medio del término F.(B,d,), es encontrado
despreciable, la transmitancia final queda expresada por la ecuacion (44). (Ver
ecuaciones 43 a 59 en la referencia [11]).
_ 16ngngfiy 7 2
L, + MCOS(zﬂldl - ¢+)

La ecuacion (43) es idéntica a la ecuacion (39). Por tanto la diferencia principal entre las

(44)

ecuaciones (41) y (44) radica en la forma tomar el promedio del instrumento sobre las
oscilaciones rapidas.

La figura 2.11 presenta gréficas comparativas de las curvas de transmitancia simuladas
usando las ecuaciones (41), (44) y la curva obtenida con el promedio usando una funcion
de peso gaussiano (ver ecuaciéon 35) para un ancho de banda espectral A1 = 1nm. Los

parametros usados en la simulacién corresponden a la tabla 2.1.

Tabla 2.1. Parametros seleccionados para la simulacion.

Substrato Pelicula delgada

Series de Cauchy Absorcidn Sellmeier Cauchy- Urbach

B C E-E
s =A+—+— DA? a(E) = agEel =)

Az Q4

W= TR | = 12 x 104 em-ter-1

A=149 @, =0 o=
B=0 D =45 E=35¢eV
¢ = 10%m* E = 5x 10*nm? p=2ev!
Espesor: d = 1mm Espesor: 250 nm

Para una mejor comparacion se grafica el error relativo de los promedios (ecuaciones 41y

44) con respecto a la curva obtenida con el promedio gaussiano. Se considera el
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promedio gaussiano como el mejor acercamiento que describe la fisica detras de la falta
de resolucion del instrumento.

El error relativo porcentual estimado para la transmitancia de Barybin y Shapovalov es
aproximadamente 2.5%, con un error sistematico alrededor del 1%. Mientras que la
transmitancia obtenida promediando en la fase (ecuacién 41) presenta un error relativo

menor a 1%. Ambos promedios son muy cercanos. Sin embargo el promedio en la fase es

mejor.
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': —T Promedio en la fase (EC-41)
-T Barybin y Shapovalov (Ec.44) i
T Promedio con peso gaussiano (EC-35)
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Figura 2.11. Espectros de transmitancias simulados. Los distintos promedios son
graficados para su comparacion (a). Error relativo porcentual de los promedios respecto al

promedio con peso gaussiano. El error sistematico sigue la linea punteada como guia
para los ojos(b)
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2.3.2. Pelicula delgada sobre substrato transparente

En el caso de un substrato transparente (ks = 0) el indice de refraccion del substrato sélo

posee parte real Ny = s. Por lo tanto la fase es también un namero real.
O = 2750 /ﬁ, = Qs (45)
Si el substrato no absorbe entonces x; = 1 en la ecuacion (41) y de este modo se obtiene

la expresién (46) presente en Swanepoel (1983) [1]. Dicha ecuacién representa la
transmitancia de una pelicula delgada sobre un substrato transparente.

T AX

B —CxCos¢ + Dx? (46)
Las variables presentes se definen:
A=16n2s (47.a)
B=(n+1)3(n+sz) (47.b)
c=2ph?-1Jn2-s?) (47.c)
D=(n-1)n—s2) (47.d)
¢=4md/A (Fase de la pelicula) (47.e)
X = Exp(—od) (Absorbancia de la pelicula) (47.f)
a=47K/A (Coeficiente de absorcion de la pelicula) (47.9)
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CAPITULO 3

METODO OPTICO DE CARACTERIZACION

En el presente capitulo describiremos el método de caracterizacion de Swanepoel. Luego,
como una mejora a este método, expondremos los planteamientos del método propuesto
por Guerra J A [2] para substratos transparentes. Esta técnica sera extendida utilizando
las ecuaciones desarrolladas anteriormente para el caso del sistema pelicula delgada
sobre substrato ligeramente absorbente.

3.1. Método de Swanepoel

Fue desarrollado por Swanepoel (1983) basado en el trabajo previo de Manifacier et al
(1976). Es un método comunmente usado que determina el indice de refraccion n(A), el
coeficiente de absorciébn a(Ad) y el espesor d de una pelicula delgada a partir de
envolventes del espectro de transmitancia. Estas envolventes son la herramienta clave del
método y se obtienen de las franjas de interferencia en el espectro. Un aspecto importante
de este método es la sencillez con que se calculan las constantes Opticas. Esto es posible
porque Swanepoel reduce la expresion de transmitancia usando la aproximacion k/n « 1

vélida dentro del rango en estudio.

Swanepoel plantea un célculo directo que resuelva las constantes Opticas a partir del

espectro de transmitancia de la pelicula delgada descrita en la ecuacion (46):

T=T(,s,nad)
El substrato es considerado transparente y su transmitancia T;(1) se define por la

ecuacion (48).

23
T, = 48
*ost+1 (“48)
Ahora se despeja el indice de refraccion del substrato s(4) y se tiene:
1 1 172
S = f + (TSZ — ] (49)

Pero el espectro de transmision del sistema pelicula-substrato no resuelve por si solo los

parametros n(1), a(1) y d desconocidos. Esto se aprecia en la ecuacién (50) donde
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Tmedido)y es la transmitancia medida y T(A;n,a,d) su correspondiente expresion
analitica.

T medido(2)—T(4;n,,d) =0 (50)
Se necesitan dos ecuaciones mas para completar el sistema de ecuaciones que resuelva
todos los pardmetros desconocidos. Swanepoel completa el sistema con la ecuacion de la
envolvente maxima (51.a) y minima (51.b). Los valores Tjpedido(Q) y Tmedido(3) son
medidas virtuales (expresién introducida por Swanepoel) que se obtienen construyendo
las envolventes del espectro para cada longitud de onda. Las envolventes son construidas
mediante interpolacién de los puntos extremos de las franjas de interferencia.
B AX
~ B-Cx+Dx?
B AX
" B+Cx+Dx’

(51.a)

M

(51.b)

Swanepoel divide el espectro de transmitancia en tres regiones: transparente, débil y
media y de absorcion fuerte (ver figura 3.1). En cada una de ellas calcula las constantes

Opticas como se describe a continuacion.

1.0

0.8+

0.6+

044

Transmitancia

l@— Fuerfe __p g Débilymedia ______ g, g Transparente
0.0 i t t

200 400 600 800 1000

Longitud de onda (nm)

Figura 3.1. Espectro de transmision simulado con los parametros de la tabla 2.1.
Acompafian la grafica las curvas envolventes T,,(1) y T, (1) y la curva de transmitancia

libre de interferencias T, (4).
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I. Regidn transparente

Se caracteriza porque en ella el coeficiente de absorcién es practicamente nulo, entonces

a = 0y x = 1. Las envolventes en esta region se expresan:

25
M~ 211 (52&)
4n’s
T (52.b)

" nt4n¥(s? +1)+s?
En esta region, los maximos de las franjas de interferencia coinciden con los valores de

T¢(1). Asi lo indica la equivalencia entre (48) y (52.a).

De la ecuacion (52.b) se despeja el indice de refraccion de la pelicula en funcion de s(1) y

T,n (1), obteniéndose:
M =2s/T, — (s> +1)/2

n=|M+(m2-s2)?]" (53)
Il. Region de absorcion débil y media

En esta region el coeficiente de absorcion ya no es despreciable a #0 y x < 1.
Swanepoel propone un artificio para deshacerse de la absorbancia x(4): sustraer las
inversas de las envolventes minima y maxima segun la ecuacion (54).

1 1 2C

T T, A (54)

m

Con C y A definidas en las ecuaciones (47.c) y (47.a) respectivamente.

De la ecuacion (54) se calcula el indice de refraccion de la pelicula:

V =25 (TM _Tm)+ (52 +1)
TmTm 2

n:[w(vz—sz)l/z}l/z (55)

El espesor también se calcula a partir de las franjas de interferencia. Para esto se usa la

ecuacion (56):
2nd =mA (56)
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Entre dos maximos (o0 minimos) adyacentes con indices n, y n, y longitud de onda 1; y 1,
respectivamente, el espesor tiene la siguiente expresion:
Y -
2 ;linZ - ﬁ’znl
Sin embargo, la ecuacion (57) es sensible a errores en el indice de refraccion. Por esta
razén, Swanepoel corrige el calculo del espesor usando un método grafico. Este método
consiste en graficar los puntos [/2 versus n/A (ver ecuacion 58). La grafica se aproxima a

una recta con pendiente igual a 2d y corta al eje y en el punto m;.
1/2=2d(n/2)-m, 1=123,.. (58)

La absorbancia x(1) se despeja de la forma cuadratica de las expresiones de las
envolventes T, (1), T,,(4), la curva que pasa por los puntos de inflexion T;(1) o la curva
de transmitancia sin interferencias T,(4). En el presente estudio, revisaremos dos
caminos para resolver x(4): usando Ty (1) y T,(4). La primera segun Swanepoel es la
mejor curva para el calculo del coeficiente de absorcién. Mientras que Guerra (2010)

considera la segunda curva como la mas robusta para hallar el coeficiente de absorcion.

Resolviendo la forma cuadratica de la ecuacion (51.a) se obtiene la expresion (59) de la

absorbancia.

EM=T%+w_qm_§)

M

w— Eu— [Efn —(n? =1 (n? - s“)]l/2 (59)

(=17 (-5

La transmitancia libre de interferencias T, (1) es el valor medio de la ecuacién (46) en la
fase ¢ de 0 a 2.
1% AX

- = d
“  27myB-CxCosg+ Dx* /

T Ax
“ [B-cxcosg + Dx? B + CxCosg + DX |2 (60)

Despejando x(4) se obtiene:
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G:ﬂﬁffﬂﬂﬁaﬁG—ﬁ+®ﬂ4ﬂﬁ—§f

a

112

[G—bAﬁf—ﬁ®ksﬁr} o
(n —1)3(n - sz)

X =

Por ultimo se calcula el coeficiente de absorcion a(4) de su definicion, reemplazando en

(47.1) la absorbancia x(1) y el espesor obtenidos.
Il Regién de Absorcién Fuerte

En esta region las franjas del patron de interferencia desaparecen y hace imposible la
obtencion de n y x independientemente. Swanepoel estima el indice de refraccién
extrapolando los valores calculados en las otras regiones del espectro. Se calcula la

absorbancia usando las ecuaciones (59) o (61).

3.2. Método de Gonzales Leal

Swanepoel en su trabajo desarrolla un método que determina las constantes Opticas de
peliculas delgadas de forma directa y elegante. EI método, sin embargo, depende del
namero de franjas de interferencia en su espectro y hace los célculos suponiendo al
substrato totalmente transparente. Gonzales Leal et al (2002) [5] sefiala la importancia de
considerar la absorcién debida al substrato. Por este motivo desarrolla la ecuacion de
transmitancia y las expresiones de las envolventes para el caso de una pelicula delgada
sobre un substrato ligeramente absorbente. Sus resultados muestran mejoras en el

calculo del indice de refraccion y del espesor.

La transmitancia de una pelicula delgada sobre un substrato absorbente esta dada por la
ecuacion (41).

T=T(4;8Xs,n,a,d)
Una forma de conocer el indice de refraccion s(1) y la absorbancia x4(4) del substrato

consiste en resolver el sistema (62):

33



TeMO(2) ~ T, (4;5, %) =0
: (62)
RMedido 2y — R (4;s,X¢) =0
Aqui Ts(4,s,x5) Y Rs(4,s,x5) son las expresiones de transmitancia y reflectancia del
substrato (ver ecuacion 2 y 3 en la referencia [5]).

Las envolventes cuando el substrato presenta absorcion estan dadas por las ecuaciones
(63.a) y (63.h).

. L-RJL-R,JL-R, Jxx 3.
" T 14 R R X2 — RR*X2 — R,Ryx? + 21,1, (1 — Ryx2 Jx '

(L-R J1-R,J1-R, x.x

m = 63.b
1+ R, R,x? — RRX?X2 — R,Rx% — 211, (1 — Ryx? Jx (63.0)
El indice de refraccion n(A) se calcula restando las inversas de las envolventes.
2
\ L[ 4sm, -T,) [1—(5—1/s+1)2]><5 bl )
2| T,T, 1-(s—1/s+1)°x?
n=[n+(nz-s2)]? (64)

El coeficiente de absorcién a(1) se despeja de la definicién (42.a), donde la absorbancia

se halla resolviendo la forma cuadratica en x(4) de las curva Ty, (4).

3.3. Método propuesto por Guerra J A (2010)

En la seccion anterior fue presentado el método de Swanepoel y su modificacion para
substratos absorbentes. Vimos que el acercamiento para extraer las constantes épticas
de la pelicula delgada depende criticamente de la existencia de un niamero considerable
de franjas de interferencia en el espectro. A partir de la propuesta de Swanepoel de usar
las envolventes, Guerra [2] sigue un camino diferente para calcular las constantes 6pticas.
Los principales problemas del método de Swanepoel constituyen la motivacion detras del
método desarrollado por Guerra. Con su planteamiento, el cual detallaremos a
continuaciéon, Guerra consigue dar un método que no depende criticamente del nUmero

de franjas y logra calcular adecuadamente las constantes opticas.

34



Algunos problemas presentes en el método de Swanepoel son:

e Construir las envolventes requiere de suficientes maximos y minimos en el espectro.
Pero cuanto mas delgada es la pelicula (alrededor de los 300nm) el niumero de

franjas de interferencia disminuyen y la distancia entre extremos aumenta.

D. Poelman y P. F. Smet (2003) [12] sefialan la dificultad de realizar una interpolacion
gue construya las envolventes cuando los extremos aparecen cada vez mas
distanciados. Las envolventes asi construidas no son las correctas dada la inherente

eleccién arbitraria que implica interpolar puntos cada vez mas separados.

e Las envolventes y la curva de transmitancia se tocan en puntos tangentes y no
necesariamente en los extremos de las franjas de interferencia Este efecto se

acentla en la region de absorcién fuerte (ver figura 3.2).

e El célculo del indice de refraccién es sensible a variaciones en las envolventes

usando el método de Swanepoel.

e Aumentar el espesor de la pelicula incrementa el nimero de franjas de interferencia
en el espectro. Sin embargo, cuanto mayor es el espesor, el espectro sufre un
corrimiento en la regién del UV o region fundamental (ver figura 3.3). Este corrimiento
es debido al limite de captacion de sefial por parte del detector. Es decir, cuando el
espesor de la pelicula crece y con él la absorcién, la intensidad transmitida es

reducida hasta el limite y el detector pierde informacion.

Este es el compromiso fuerte (mencionado en el Capitulo 1) entre la determinacion
del coeficiente de absorciébn en la region fundamental, el numero de franjas
disponibles y el espesor de la pelicula. Y dice que aumentar el espesor de la pelicula
genera mayor numero de franjas de interferencia, pero al mismo tiempo se pierde
informacion de la transmitancia en la region de altas energias. Con la informacion
perdida, no se puede seguir con los célculos que determinan el coeficiente de

absorcion en dicha region.
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Figura 3.2. Las envolventes tocan el espectro de transmitancia tangencialmente. Este

efecto es visible con mayor énfasis en la regién de absorcion fuerte.
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Figura 3.3. Transmitancias simuladas para distintos espesores y sus respectivos
coeficientes de absorcion. El rango del coeficiente de absorcion estimado se reduce al

mismo tiempo que se incrementa el espesor de la pelicula.
El método que Guerra presenta se limita al caso de una pelicula delgada sobre substrato

transparente. Como se mencioné anteriormente, este método usa las envolventes pero

supera la dependencia en las franjas de interferencia. Para caracterizar a la pelicula,
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Guerra sigue ademas un camino basado en las ideas de Chambouleyron y E. Birgin [13]
que propone usar informacion a priori sobre el indice de refraccion y realizar un ajuste de

curva para hallar las constantes 6pticas.

En su propuesta, Guerra modela el indice de refraccién usando las series de Cauchy (65).
Por su parte, la absorbancia x(1) es expresada en funcion del indice de refraccion y de la
curva T, (1) segun la ecuacion (67).

Ch

B
n(a) = A, +272+174 (65)

La ecuacion (66) presente en Connell y Lewis (1973) [14] representa también la
transmitancia sin interferencias. Sin embargo, esta expresiébn no es equivalente a la
expresion de T, (1) presente en Swanepoel (ver ecuacion 60). Mientras la ecuacion (60)
se obtiene tomando el valor medio de T(4,s,n,a, ¢) sobre ¢, la ecuacion (66) suma las
intensidades de los rayos transmitidos y reflejados sin tener en cuenta la interferencia de

las multiples reflexiones.

(1-R)A-R,)A—Ry)x

“"1-RR,x? —R,R, - R,R,(1— 2R,)x? (66)
R, =[-n) J(L+ n)]2 (reflectancia aire-pelicula)
R, =[(n—s)/(n+s)[ (reflectancia pelicula-substrato)
R,=[(s-1)/(s+)f  (reflectancia substrato-aire)
Despejando x(4) se obtiene:
P= (Rl ‘1)(R2 —1)(R3 —1)
Q=2T,(R{R, + R{R3 —2R R,R;)
P+|P? +2QT,(1-R,R 1/2}
X:[ +[ + Qa( 2 3)] (67)

Q
El coeficiente de absorcion se deriva de la absorbancia x(1). Guerra propone utilizar la
curva de la transmitancia libre de interferencias para el céalculo de x(A) y no las curvas
envolventes Ty (1) y T,,(1) Esta eleccion no es arbitraria sino que esta basado en el

calculo del error de la absorbancia Ax:
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El error Ax se evalta derivando x(4) respecto al indice de refraccion n(1) y multiplicando
por el error An de la variable, luego se deriva respecto a la curva T;(4) y se multiplica por
el error AT; (con j = M, m, a).Asi, para una longitud de onda dada, el error en el calculo de
la absorbancia Ax depende del error del indice de refraccion An y del error AT;. Una

grafica al respecto muestra que el menor error en Ax es alcanzado cuando su calculo

depende de la curva de transmitancia sin interferencias (ver figura 3.3).

Figura 3.3. La grafica muestra Ax en funcién del error del indice de refraccion An y del
error en la curva AT para una longitud de onda de 500nm. El menor error en la

absorbancia se alcanza con la curva T,.

Continuando con la descripcion del método propuesto por Guerra, el indice de refraccion
(65) y la absorbancia (67) son reemplazadas en la expresién de la transmitancia (ver
ecuacion 46). Ahora la transmitancia se escribe:

T=T(1;A,.B,.C,.d,T,)

Los parametros desconocidos A4,,B,,C, Y d son estimados por medio de un ajuste no

lineal tal que sea satisfecha la siguiente condicion:

o N medido i
Minimizar T "9 )T i, g ()8 ) o ()84 ) Ta )

Sin embargo, realizar un ajuste de minimos cuadrados usando un modelo no lineal como
es la ecuacion de transmitancia, requiere de un método iterativo que encuentre los
parametros A,,B,,C, y d 6ptimos que ajusten la curva a los datos medidos. Para

garantizar que se ha llegado a satisfacer la condicion de minimo global y no local, se

38



inician las iteraciones a partir de valores iniciales apropiados. Esto permite un mejor ajuste

pues el minimo global es alcanzado con menor dificultad.

De esta forma el problema ha sido reducido a la obtencion de los parametros A,, B,,C, Y
d por medio de un ajuste de la curva de transmitancia al espectro medido. Con los
parametros se determina el indice de refraccion y el espesor. La absorbancia se calcula

reemplazando los pardmetros encontrados en la ecuacion (68).

2% —(Bc —c2)r2]-[a2 -(2Bc —c2)r2[ —ap2B2T

(68)
2D2T2

x(1)=

La ecuacion (68) es equivalente a la ecuacién (61) porque ambas surgen de despejar x(1)
de la expresién de la transmitancia sin interferencia (ver ecuacién 60). Las variables
A, B, C y D son funciones de n(1) y s(1) definidos segun (47.a), (47.b), (47.c) y (47.d)

respectivamente.

Finalmente se calcula el coeficiente de absorcion a partir de la absorbancia y el espesor
calculados:
afr) =~ Log[x(x)}/d (69)

3.4. Método de Guerra extendido: propuesta de la presente tesis

El método directo y elegante que propuso Swanepoel (1983) [1] para determina las
constantes Opticas fue mejorado por Guerra (2010) [2]. En su trabajo, Guerra supera las
limitaciones de Swanepoel pero todavia no toma en cuenta en sus célculos la absorcién
debida al substrato. Muchos substratos comerciales como el vidrio presentan cierta
absorcion en la regién espectral. Cuando los célculos no consideran esta absorcion,

conllevan a errores en las constantes Opticas estimadas.

La intencidn del presente trabajo es extender el método de Guerra de modo que los
calculos consideren la absorcion debida al substrato. Se propone un acercamiento para
conocer las constantes del substrato absorbente y se plantea una rutina recursiva que

halle los valores correctos del espesor, indice de refraccion y coeficiente de absorcion.
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Caracterizacion del substrato absorbente

La transmitancia dada por la ecuacion (41) depende de los pardmetros:
T=T(4;sXs,n,,d)

El indice de refraccion s(A) y la absorbancia x;(1) del substrato no pueden ser resueltos

con una sola medida de transmitancia del substrato. Es necesaria una medida de

reflectancia para completar el sistema segun la ecuacion (62) y poder despejar los

parametros.

Si no se dispone de una medida de reflectancia, el presente método propone obtener
informacion de s(1) a partir de las ecuaciones de dispersion de los vidrios 6épticos. Estos

se pueden encontrar en las hojas de datos del fabricante (ver Apéndice D).

La transmitancia del substrato solo esta dada por la ecuacion (36):

C(1-R)*x,

.
TR

Usando la aproximacion: kg < s:

R ~(s-1?/(s+1)°

Conociendo la ecuacion de dispersion para s(1) y la transmitancia medida Ty(1), la

absorbancia del substrato se despeja obteniéndose:

(- R,)’ +x/(1— R,)* +4R2T2
2R2T,

(70)

S

Célculo de las constantes 6Opticas

Siguiendo el acercamiento propuesto por Guerra (2010), se modela el indice de refraccion
usando las series de Cauchy (65). En caso de una pelicula delgada depositada sobre un
substrato absorbente, la expresion de la absorbancia x(1) depende del indice de

refraccion, de la curva T, (1) y de la absorbancia debida al substrato x4(A).
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La transmitancia libre de interferencia segun la ecuacion (71) fue obtenida siguiendo el
calculo propuesto en Connell y Lewis (1973) [14] extendido para el caso de un substrato
absorbente. A partir de ella se despeja la expresion de la absorbancia x(1) y se obtiene la

ecuacion (72).

(l_ Rl)(l_ Rz)(l_ RS)XSX

"7 @=RRX) ~ (RR, + RR,L-2R)X))X (71)
P =(R; —1)R, —1)(R3 —1)Xq
Q=2T, (RlR2 + Ry Ryx2 —2R1R2R3x§)
()= P+./P? +2QT,[L-R,R3%?) 72)

Q

Reemplazando (65) y (72) en (41) se obtiene la transmitancia en funcion de los
parametros del ajuste:

T=T(4;A,,B,.C,.d,T,)

El problema se reduce a encontrar los parametros 4,, B,,C, y d que ajusten la ecuacion

de transmitancia a los datos medidos.

Con los valores hallados para los parametros del indice de refraccién, se calcula la
absorbancia por la ecuacion (60) de la transmitancia libre de interferencias. Luego,
conociendo la absorbancia para cada longitud de onda y el espesor hallado en el ajuste,

se halla el coeficiente de absorcion por la ecuacion (69).

Los pasos descritos para el método de Guerra fueron seguidos para el calculo de las
constantes Opticas. Pero ahora las ecuaciones han sido extendidas para considerar el
término de la absorcion del substrato en los célculos. El método de Guerra extendido con
las ecuaciones presentes en esta seccion, ha sido implementado en Wolfram
Mathematica. El ajuste de la curvase logra a través del comando NonlinearModelFit, cuyo
algoritmo de ajuste halla los valores finales de las variables 4,, B,,,C, Yy d que mejor
ajustan las curvas. Este comando posee entradas que permiten elegir que algoritmo de

ajuste utilizar, asi como el numero de iteraciones y la precisiébn numérica.
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CAPITULO 4

RESULTADOS Y DISCUSION

Guerra (2010) plantea un método para extraer las constantes Opticas del espectro de
transmitancia. En este trabajo se modifico el método propuesto por Guerra introduciendo
en las ecuaciones la absorbancia del substrato que sostiene a la pelicula delgada. Ahora
sera puesto a prueba el funcionamiento del método de Guerra extendido para calcular las
constantes Opticas. Este capitulo se divide en dos secciones. Primero se muestran los
resultados obtenidos de aplicar el método a un espectro de transmision simulado. Se
comparan las constantes épticas calculadas con aquellas halladas usando los métodos de
Gonzales Leal y Guerra sin modificar. En segundo lugar se presentan los resultados
obtenidos de la caracterizacion de peliculas delgadas amorfas de SiC:H producidas en el

laboratorio.

4.1. Simulacién numérica

Para poner a prueba el método de Guerra extendido se simularon espectros de
transmitancia de dos sistemas: una pelicula depositada sobre substrato transparente y
una pelicula depositada sobre substrato ligeramente absorbente. La resolucién espectral
fue simulada con una funcion de peso de tipo Gaussiano con desviacion estandar
o =AA/2 = 0.5 nm. Los limites de la integral numérica se tomaron mayor o igual al rango

[—30, 30] ya que dentro de él se encuentra el 99.7% de la distribucion Gaussiana.

Los parametros Opticos usados en la simulaciéon se muestran en la tabla 4.1. Los valores
de la pelicula en la simulacion son tipicos de materiales semiconductores amorfos con un
amplio ancho de banda como SiC, SiN, AIN [15]. Para el substrato ligeramente
absorbente el indice de refraccion fue extraido de los datos del vidrio B270, obtenidos de
la hoja técnica del fabricante (ver Anexo D). La absorbancia del substrato se obtiene de
reemplazar el indice de refraccién y la transmitancia medida T,(1) en la ecuacion (70). El
substrato transparente se asumié de fluoruro de calcio CaF, cuyas medidas de T,(1) se
conocen y cuyo indice de refraccion se extrae de los datos de la hoja técnica (ver Anexo
D). La absorbancia del CaF, se obtiene por la ecuacion (70) al reemplazar la

transmitancia medida y el indice de refraccion del mismo.
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Tabla 4.1. Parametros usados en la simulacion.

Substrato Absorbente Substrato Transparente
indice de refraccién Absorcion | indice de refraccion Absorcion
Series de Laurent* Sellmeier
203 = 22 AA AA N2 =1+ Bl/12 N 82/12 . B312
ST = Ay + A Tttt T2 T 2oc, 2-c Datos T,
Datos T . Ec. (70)
A =2.2878 Ay =4.8465x 107 Ec. (70 BL=00758x107 ¢ ) s264x10°
3 c. (70) B, =4.7109x10* )
A ='-9.3149 x 10 A, =-3.3945x107° C, =1.0078x10"
> B, = 3.8484 . Xs =1
A, =1.0986 x 10 A =1.6959 x10~° C;=1.2005x10
Pelicula (Espesor: d =250nm)
indice de refraccion Coeficiente de absorcion
Sellmeier Series de Cauchy Cauchy-Urbach

B C E-E
)= e ;31,12 n(A)ZAnjL;?gjL;TT a(/i):aoeﬂ( 0)
2 -c

— 4 -1 1
A, =234 ag =1.2x10"cm eV
B, =1.49

4. 2 B, ='4.79 %104 nm?2 Eq =3.5E\:{
C; =5x10"nm c, —2.15%x10% nm* B=2eV

* Constantes de dispersion de la serie de Laurent (ver apéndice D).

Los indices de refraccion pueden ser tipicamente descritos usando series de Laurent,
Cauchy o la ecuacion de Sellmeier. En el caso de la pelicula, se model6 el indice de
refraccion con la ecuacion de Sellmeier. Sin embargo, esta ecuacioén puede ser expandida
en series de Cauchy hasta el término con A=* (ver tabla 4.1). Ambas formas de expresar
el mismo parametro éptico son correctas. En el método de Guerra extendido, el indice de

refraccion se recupera usando el modelo de la serie de Cauchy.

El espectro de transmision simulado para el caso de la pelicula sobre un substrato
absorbente fue usado para aplicar los métodos y recuperar las constantes épticas. Se

emplearon el método de Gonzales Leal y el método de Guerra extendido.

Para emplear el método de Gonzales Leal, se construyeron las envolventes del espectro
usando un algoritmo de interpolacion en los valores extremos de las franjas de

interferencia. Con las envolventes construidas, se hicieron los célculos para hallar el
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indice de refraccion y el coeficiente de absorcidon de la pelicula para cada longitud de

onda.

El método de Guerra extendido también fue aplicado para extraer las constantes Opticas
del espectro simulado. Fueron usadas las envolventes construidas anteriormente y con
ellas se calculd la curva T, (4). Por medio de un ajuste se hallan los parametros A,,, B,, C,
de la serie de Cauchy que modelan el indice de refraccion, se hall6 el espesor d y se
calculd el coeficiente de absorcion. EI método de iteracién usado en el ajuste fue de

Gauss-Newton.

1.0 T T T T

0.6+

ajuste (Guerra extendido)

044

Transmitancia

Ax=1nm (Simulado)

0.2+

0.0 } i } i
400 600 800 1000

Longitud de onda (nm)

Figura 4.1. Transmitancia simulada para una pelicula delgada sobre substrato ligeramente
absorbente (linea sélida) y su correspondiente ajuste usando el método de Guerra

extendido (linea cortada).

Las constantes 6pticas halladas por ambos métodos fueron graficadas en funcion de la
longitud de onda. Para una mejor comparacion de los resultados obtenidos, se grafico
junto a los parametros recuperados tanto el indice de refraccion y el coeficiente de

absorcién empleados en la simulacion (ver figuras 4.2 y 4.3).
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Figura 4.2. indice de refraccion calculado por el método de Guerra extendido y el método
de Gonzales-Leal. La linea sélida es el modelo de Sellmeier usado en la simulacion.
También estd la curva de su correspondiente expansion en series de Cauchy (a).

Diferencia relativa porcentual entre los indices de refraccion obtenidos y Sellmeier (b).

En la figura 4.2 se aprecia la superioridad del acercamiento planteado por Guerra frente al
método de Swanepoel (0 su modificacion por Gonzales Leal) para recuperar el indice de
refraccion. Mientras que Gonzales Leal tiene un error sistematico superior a 4% y luego
oscila llegando hasta el 1% de error en la region VIS-NIR, el método de Guerra extendido
logra recuperar el indice de refraccion en la region de absorcion fuerte. Para longitudes de
onda cortas (menores a los 450 nm) el método extendido tiene un error sistemético
maximo de 4% respecto al valor teérico, el cual disminuye para toda la regién VIS-NIR y
se hace menor a 0.5%.
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El error cometido es sistematico y se debe a la dificil tarea de recuperar las constantes
Opticas en la region de absorcion fuerte donde desaparecen las franjas del espectro. A
diferencia de Gonzales Leal que comete un mayor error, el método de Guerra extendido
posee el menor error sistematico. Esto sugiere entonces la existencia de un limite en el
cual Gonzales Leal no funciona correctamente ya que para un mejor calculo requiere de

suficientes franjas de interferencia en la region de absorcion fuerte.

Siguiendo la sugerencia presente en Swanepoel [1] para hallar el indice de refraccion en
la region de absorcion fuerte, se extrapolan los valores del indice de refraccion calculados
en la region de 500 a 1100 nm usando Gonzales Leal. Esto se realiza con una funcion de
extrapolacion que sigue el modelo de Cauchy y cuyos parametros se estiman por el
método de minimos cuadrados. Los resultados obtenidos se muestran en la tabla 4.2.

Para calcular el espesor se usaron los maximos y minimos de las franjas de interferencias

como se detall6 en la seccién 3.1. El error cometido se redujo aplicando el método gréfico.

El espesor promedio obtenido es:
dGonzates Lear = 251.42 + 3.10 nm (Error relativo 1.24%)

Tabla 4.2. indice de refraccion obtenido usando el método de Gonzales Leal. Para su

comparacion se muestran los valores usados en la simulacion.

Intervalo de confianza al

Valores simulados Resultados del ajuste
95%
Ay 234 2.33+0.006 [2.319, 2342]
B, 4.79x10% nm? 5.43%x10* £0.37x10* nm? [4.60x10%, 3.61x10°]
Cn 2.15x10%nm* 3.15%10° + 0.46 x 10% nm* [2.24x10°, 4.06x10°]

Para efectos comparativos, se presentan en la tabla 4.3 el espesor y el indice de
refraccion hallados por el método de Guerra extendido. Aparecen los parametros de
Cauchy hallados en el ajuste, y los pardmetros correspondientes a la extension de la
ecuacion de Sellmeier en series de Cauchy. La estimacion presenta un nivel de confianza

del 95 %. Noétese el gran parecido entre los valores simulados y los resultados del ajuste.
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Tabla 4.3. Comparacion entre los pardmetros simulados y los obtenidos por el método de
Guerra extendido.

Intervalo de confianza al

Valores simulados Resultados del ajuste 95%
d 250 nm 250.04+0.10 nm [249.84, 250.24]
Ay 2.34 2.33+0.001 [2.328, 2333]
B, 4.79x10% nm? 5.30x10* +£0.07x10* nm? [5.26x10%, 5.54x10%]
Cn 2.15x10%nm* 2.18x10° £0.10x10% nm* [2.19x10°, 2.38x10°]

Los parametros A4, B, C,, hallados por el método de Guerra extendido son los que mas se
parecen a los valores simulados. Por otro lado, el espesor calculado por el método de
Gonzales Leal difiere en 1.42 nm del valor simulado y tiene un error relativo de 1.24%.
Mientras que el espesor calculado por el método de Guerra extendido difiere en 0.04 nm

valor tedrico de la simulacion y tiene un error relativo 0.04%.

En la figura 4.3 se presentan el coeficiente de absorcién obtenido por ambos métodos. Se
incluye la gréafica el coeficiente de absorcién simulado por la ecuaciéon de Cauchy-Urbach.
La escala usada es logaritmica para evidenciar mejor las diferencias entre las curvas

obtenidas por ambos métodos.

En la regién de 300 a 700 nm se aprecia la concordancia entre los coeficientes de
absorcion estimados y el valor teérico. Sin embargo, alrededor de los 700 nm en adelante
las diferencias se hacen notables y los valores estimados se alejan del valor tedrico.
Nétese ademas que el error en el coeficiente de absorcidon no guarda correspondencia
con el error sistematico del indice de refraccibn. Ambos errores ocurren en distintas

regiones de longitudes de onda.

Tanto el método de Guerra extendido como el método de Gonzales Leal obtienen
resultados similares para el coeficiente de absorcion. Este hecho se resalta si se aprecian
las curvas en una grafica en escala lineal (ver figura 4.4). Por tanto, la diferencia sélo es

apreciable en escala logaritmica.

47




1 05 T T T T T
—— Simulacion (Cauchy-Urbach)
o a)
g Recuperacion de las constantes
‘:’ — — Gonzales Leal
o -+« - Guerra extendido
S 10'% I
0
2
©
()
T
[}
il
5
3 == -
'S 10
(=
[T}
o]
(&
102 } } } } }
20 L] L] L] L] L]
15+
B
©
) 10+ e o 4
c SN
Q e’
= 54 5 1
r
P
e s
04 P tr e S L 1
-5 1+ i i i i
300 450 600 750 900

Longitud de onda (nm)

Figura 4.3. Coeficientes de absorcién obtenidos por el método de Guerra extendido y el
método de Gonzales-Leal (a). Diferencia relativa porcentual entre los logaritmos de las

curvas obtenidas y el logaritmo del coeficiente de absorcion usado simulacion (b).
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Figura 4.4. Coeficientes de absorcion obtenidos por ambos métodos en escala lineal.

A continuacién se comparan el método propuesto por Guerra y la extension que del
mismo se presenta para el caso de un substrato absorbente.

Fueron simulados dos espectros de transmision: uno correspondiente al caso de una
pelicula delgada sobre substrato ligeramente absorbente (vidrio-B270), y otro
correspondiente al caso de la misma pelicula delgada sobre un substrato transparente
(CaF,). Las simulaciones fueron realizadas usando los parametros Opticos definidos en la
tabla 4.1. Posteriormente, tanto el método de Guerra como su extension presentada en
este trabajo, fueron aplicados a los espectros simulados. La figura 4.5 muestra las

gréaficas del indice de refraccion y el coeficiente de absorcién hallados en cada caso.
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Figura 4.5. Comparacion de las constantes 6pticas obtenidas al aplicar el método de

Guerra (linea punteada) y el método de Guerra extendido (linea cortada). Se muestra
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también el valor usado en la simulacion (linea sélida).

Las figuras c¢) y d) presentan las constantes épticas obtenidas usando el método sin

considerar la absorcion debida al substrato. EI método de Guerra fue aplicado a ambos

espectros simulados: pelicula delgada-vidrio B270 y pelicula delgada-CaF,.

Si bien no hay diferencias relevantes entre los coeficientes de absorcion obtenidos para
ambos espectros con respecto al valor simulado, el indice de refraccion si presenta
diferencias que deben discutirse. La figura c) muestra para el caso de la pelicula delgada
sobre vidrio B270, que el indice de refraccion obtenido por el método de Guerra presenta

valores sobreestimados con respecto al indice de refraccién usado en la simulacion. En el
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caso de la pelicula delgada sobre CaF,, el indice de refraccién obtenido es muy cercano

al valor usado en la simulacion, pero todavia se aprecia una leve diferencia.

Por otro lado, el espesor que Guerra estima para la pelicula delgada sobre CaF, es
2.81 nm menor que el valor tedrico (250 nm), y para la pelicula delgada sobre vidrio B270,

el espesor hallado es 10.04 nm menor que el valor teérico:

dguerra (Vidrio) = 239.96 + 0.10 nm
dguerra (CaFy) = 247.19 £ 0.12 nm

En las figuras a) y b) se presentan el indice de refraccion y el coeficiente de absorcion
hallados usando el método extendido. Este método fue aplicado en los dos espectros

simulados: pelicula delgada - vidrio B270 y pelicula delgada - CaF,.

La figura a) muestra una gran similitud entre los indices de refraccion obtenidos para
ambos espectros. Este resultado concuerda con el hecho de haber usado los mismos
pardmetros oOpticos para la pelicula delgada en ambas simulaciones. Ademas los indices
de refraccién estimados corresponden excelentemente con el modelo de Sellmeier usado
la simulacion. La figura b) presenta en escala logaritmica los coeficientes de absorcion el
coeficiente de absorcién usado en la simulacion. En la region de bajas energias aparece
una diferencia entre los valores estimados y el valor tedrico. Este es un error sistematico
gue se presenta en el método de Guerra y por estar en la regién transparente del espectro

no es critico para el calculo de la region de absorcién fundamental.

El espesor obtenido usando el método de Guerra extendido es:

dGuerra extendido (Vidrio) = 250.04 £+ 0.10 nm
dGuerra extendido (CaFz) = 250.33 £ 0.12 nm

El método sin considerar la absorcion del substrato comete un error de hasta 10.04 nm en
la estimacion del espesor de la pelicula delgada cuando ésta se halla sobre un substrato
gue presenta absorcion. El error cometido en caso de la pelicula sobre CaF, es mucho

menor.
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A diferencia del método anterior, los espesores hallados por el método extendido se
diferencian del valor usado en la simulacién en 0.04 nm cuando el substrato es vidrio y

0.33 nm cuando el substrato es CaF,. El error cometido es menor a 1 nm.

Los resultados obtenidos indican que cuando el método no toma en cuenta la absorcion
debida al substrato, se obtienen valores sobreestimados del indice de refraccion y
valores desestimados del espesor de la pelicula. A partir de las graficas y de los valores
del espesor obtenidos, se aprecia que el substrato de CaF, no es completamente
transparente. Sin embargo, para este caso, el método de Guerra que considera al
substrato transparente es valido. Los resultados se aceptan porque el error en la
estimacién de los parametros es minimo respecto al valor teérico y también porque la

absorcion del CaF, es pequenia.

Entonces, tomar en cuenta la absorcion del substrato en los célculos es importante para
evitar errores en el calculo del indice de refraccién y del espesor. La diferencia en los
coeficientes de absorcion obtenidos es minima en todos los casos, ya sea que el
substrato posea absorcién o no. Los resultados de la simulacibn muestran que el método
de Guerra extendido funciona y alcanza una mejora en la recuperacion de las constantes
Opticas de la pelicula, sea que ésta se halle sobre un substrato de vidrio absorbente o de

CaF; casi transparente.

4.2. Resultados experimentales

En adelante se probara la extensién del método de Guerra propuesta en la tesis para
caracterizar peliculas delgadas producidas en el laboratorio. Se aplicara también el

método que no toma en cuenta la absorcién del substrato para comparar los resultados.

Muestras de peliculas delgadas de carburo de silicio hidrogenado a-SiC:H fueron
preparadas usando la técnica de pulverizaciéon catddica de radio frecuencia. La presion
base fue de ~10~° mbar. Se usaron targets de SiC de alta pureza de 51 mm de didmetro,
en una atmosfera de argoén e hidrégeno de ultra alta pureza (99.999%). Las peliculas
delgadas fueron depositadas en un solo experimento sobre tres diferentes substratos:
vidrio de 1.02mm de espesor, vidrio de 0.17mm de espesor y CaF, de 1.01lmm de

espesaor.
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Los espectros de transmitancia se obtuvieron con un espectrofotometro Perkin Elmer de
doble haz, modelo Lambda 2 UV/VIS/NIR. Las medidas se tomaron a temperatura
ambiente y en incidencia normal de luz en el rango de 190 a 1100 nm. La resolucion fue
de 1nm. También se midieron las transmitancias de los substratos solos para obtener sus

parametros.

El espectro de transmitancia de cada substrato se muestra en la figura 4.6. Notese que la
transmitancia del substrato de vidrio de 1.02mm y 0.17mm de espesor presenta
atenuacion a lo largo de la regién de 700 a 1100 nm, a diferencia del CaF,. Por esto se
dice que el vidrio no es un substrato transparente. Obsérvese ademas que la atenuacién
en la transmitancia es mayor para el substrato de vidrio con 1.02 mm de espesor y

levemente menor para el vidrio con 0.17 mm de espesor.

1.0 T T T T T T T T ! i
| ==
0.8+ ’ T
c F —CaF2
.g 0.6+ —— Vidrio (0.17mm) i
‘e — Vidrio (1.02mm)
g 044 '
o
=
0.2+ T
0.04 J i t i t t t t

200 400 600 800 1000 1200
Longitud de onda (nm)

Figura 4.6. Espectros de transmision 6ptica de substratos de vidrio grueso y delgado

ligeramente absorbentes y un substrato transparente de CaF..

En las figuras 4.7, 4.8 y 4.9 se muestran los espectros de transmitancia medidos de las
muestras de: pelicula delgada de a-SiC:H depositada sobre vidrio delgado (0.17 mm),
vidrio grueso (1.02mm) y CaF, (1.01mm) respectivamente. También se graficaron las
curvas de transmitancia obtenidas en el ajuste de la ecuacion a los datos. Las figuras 4.7
y 4.8 presentan la curva de ajuste que realiza el método de Guerra extendido para el

espectro de transmitancia de la pelicula depositada sobre vidrio. La figura 4.9 muestra la
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curva de ajuste obtenida por el método de Guerra para el espectro transmitancia de la

pelicula sobre substrato de CaF..

Transmitancia
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Figura 4.7. Transmitancia medida de a-SiC:H sobre vidrio delgado de 0.17 mm (linea

sélida) y la curva obtenida en el ajuste usando el método de Guerra extendido (linea

punteada).
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Figura 4.8. Transmitancia medida de a-SiC:H sobre vidrio grueso de 1.02 mm (linea sélida)

y la curva de obtenida en el ajuste usando el método de Guerra extendido (linea punteada).
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Transmitancia
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Figura 4.9. Transmitancia medida de a-SiC:H sobre CaF; (linea sélida) y la curva obtenida

en el ajuste por el método propuesto por Guerra (linea punteada).

Las peliculas delgadas producidas en el laboratorio fueron caracterizadas mediante

ambos métodos en estudio. El espesor y el indice de refraccion obtenidos por el ajuste de

la curva a los datos medidos del espectro de transmitancia, se presentan en la tabla 4.3.

Resultados del ajuste

a-SiC:H Método
Espesor d (nm) A, B, (nm?)
378.74 + 0.29 1.79 + 0.001 6.39 X 103 + 0.06 x 103
Guerra [4]
Car [378.15,3.79.33]* | [1.789,1.793]* | [6.26 x 103,6.52 x 103]*
ar;
Guerra 383.86 + 0.31 1.77 £ 0.001 5.34 x 103 + 0.02 x 103
extendido | [383.24,384.47]* | [1.767,1.782]* | [5.29 x 103,5.39 x 103]*
223.02 + 0.20 1.88 + 0.001 _
Guerra [4]
Vidrio [222.62,223.43]* | [1.886,1.891]
0.17 mm Guerra 234.59 + 0.13 1.79 + 0.001 6.53 x 103 + 0.32 x 103
extendido | [234.32,234.86]* | [1.788,1.791]* | [5.89 x 103,7.18 x 10%]*
Vidrio Guerra 169.11 + 0.18 1.79 + 0.002 6.23 x 103 + 0.65 x 103
1.02mm | extendido | [168.74,169.48]* | [1.788,1.796]* | [4.92 x 103,7.55 x 103]*

Tabla 4.3. Valores estimados del espesor y el indice de refraccibn para cada muestra

usando los métodos de Guerra y Guerra extendido. (*) Intervalo de confianza al 95%.
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Espesor obtenido para la pelicula de a-SiC:H sobre CaF,:
dguerra = 378.74 £ 0.29 nm
dGuerra extendido = 383.86 + 0.31 nm

Espesor obtenido para la pelicula de a-SiC:H sobre vidrio de 0.17 mm:
dGuerra = 223.02+0.20 nm
dGuerra extendido = 234.59 = 0.13 nm

Para estimar la diferencia relativa entre los espesores obtenidos por ambos métodos, el
valor hallado por el método de Guerra extendido se consider6 la medida mas cercana a la
realidad ya que su calculo considera la absorcion del substrato. En el caso de la pelicula
sobre CaF, la diferencia relativa entre los espesores es de 1.33%, mientras que para la
pelicula sobre vidrio de 0.17 mm la diferencia relativa es de 4.93%. Nétese que la
diferencia relativa aumenta cuando el substrato absorbe mas. La comparacion
nuevamente muestra que se obtuvieron valores desestimados del espesor cuando el

método no considera la absorcion del substrato.

Los parametros del modelo de Cauchy obtenidos en la caracterizacion de las peliculas
delgadas se muestran en la tabla 4.3. Estos parametros A, y B, son parecidos en todos
los casos excepto para la pelicula de a-SiC:H depositada sobre vidrio (0.17 mm) y
caracterizada con el método de Guerra para substratos transparentes. En este caso, el
pardmetro A, esta sobreestimado con respecto a los valores hallados por el método de

Guerra extendido y el parametro B,, fue excluido por tener un error de estimacion grande.

En la figura 4.10 se muestran el indice de refraccion y el coeficiente de absorcion obtenido
para la pelicula delgada de a-SiC:H. Las graficas a) y b) muestran los resultados del
método de Guerra que no toma en cuenta la absorcion del substrato. Este es utilizado
para caracterizar la pelicula delgada sobre CaF, y sobre vidrio delgado (0.17 mm). Las
graficas c) y d) presentan los resultados obtenidos utilizando la extension del método de
Guerra para caracterizar a la pelicula delgada en los casos de las tres muestras

producidas.

56



210 T T T T T -
£
a
S 2.054+ = = GuerraJA ) - L
'S (a-SiC:H en CaF,) _g
S 2004 =— Guerra J A - é
"3 (a-SiC:H en vidrio 0.17 mm) o
= 195+ J 2
[ ©
T o
g 1.90+ . o
2 [)
2 c
£ 1854 N ] &
S o 2
1-80 1 L L .I - -I - _I - ] L L L L “g
L] L] L] L] L] T T L] L] v 0
200 400 600 800 1000 1200 400 600 800 1000
Longitud de onda (nm)
L] L] L] L] L] L] L] L] L] "-E
195+ c) - s
% = Guerra extendido &
g \ (a-SiC:H en CaF, ) '(9,
® 1904 \ == Guerra extendido _ S
‘S (a-SiC:H en vidrio 0.17 mm) g
= \ + Guerra extendido ©
% (a-SiC:H en vidrio 1.02 mm) (]
T
g 1851 ] o
1.80 1 - S
L L L L L 8

200 400 600 800 1000 1200 400 600 800 1000

Longitud de onda (nm)

Figura 4.10. Se muestran el indice de refraccion y el coeficiente de absorcién obtenidos

de aplicar ambos métodos en estudio a los espectros medidos de todas las muestras.

También se presenta la figura 4.11 donde comparamos en una gréafica ambos métodos en
estudio, a partir de sus resultados cuando se aplican a los datos medidos de una muestra.
Las figuras a) y b) presentan el indice de refraccion y el coeficiente de absorcion
obtenidos para la pelicula delgada depositada sobre CaF,. En las figuras c) y d) se
muestran igualmente las constantes épticas obtenidas para la pelicula delgada depositada
sobre vidrio de 0.17 mm de espesor. Las gréficas se disponen para comparar ambos

métodos.
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Figura 4.11. Se comparan las constantes 6pticas halladas por el método de Guerra y el
método de Guerra extendido. En primer lugar para la pelicula de a-SiC:H depositada

sobre CaF,, y en segundo lugar para la pelicula de a-SiC:H depositada en vidrio delgado.

En el experimento se produjo la misma pelicula delgada de a-SiC:H que se deposité al
mismo tiempo sobre tres diferentes substratos colocados en diferentes posiciones para la
deposicion. Por tanto la similitud entre los indices de refraccion hallados usando el
método de Guerra extendido concuerda con el experimento pues la pelicula delgada es el
mismo material en cada muestra. Esto se aprecia en la figura 4.10.c que presenta indices

de refraccidn casi superpuestos unos sobre otros indicando la tendencia a un solo valor.

Por otro lado, los indices de refraccién obtenidos para en la pelicula delgada depositada

en CaF, usando el método de Guerra y la presente extensién también muestran
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resultados similares (ver figura 4.11.a). Esto confirma la validez de ambos métodos para

determinar el indice de refraccién cuando se tiene un substrato sin absorcion significativa.

Cuando la absorcion del substrato no es considerada en los calculos, los resultados
muestran una vez mas que se obtendran valores sobreestimados del indice de refraccion
(ver las figuras 4.10.a y 4.11.c). Esto concuerda con las conclusiones presentes en la
literatura [5,6] respecto a la influencia del substrato en la caracterizacion Optica de la
pelicula delgada.

La figura 4.10.d muestran los coeficientes de absorcion hallados usando el método de
Guerra extendido. Las curvas obtenidas sugieren que la pelicula en estudio no presenta
un anico valor para el coeficiente de absorcion, a diferencia del indice de refraccién que
tiende a un valor Gnico en todas las muestras. Esto puede deberse a un desorden en los
estados localizados o impurezas que afectan la estructura del semiconductor. Estos
defectos introducen las diferencias en los coeficientes de absorcion hallados en la

caracterizacion de la pelicula delgada en las muestras.

Se puede estar seguro de que el método extendido para substratos transparentes
funciona y encuentra los valores adecuados del coeficiente de absorcion, ya que para el
caso de la pelicula delgada sobre CaF, el coeficiente de absorcion hallado por ambos
métodos es casi idéntico pues se acercan hasta casi superponerse (ver figura 4.11.b).
Este resultado concuerda con la equivalencia entre ambos métodos cuando las muestras
consideran el caso de substratos transparentes. La figura 4.11 también muestra que no
hay diferencia relevante entre los coeficientes de absorciéon estimados para una misma
muestra. Esto concuerda con el resultado visto en las simulaciones que muestra que
ambos métodos son capaces de hallar adecuadamente el coeficiente de absorcion

aunqgue estimen distintos valores para el indice de refraccién y el espesor.

Cuando los métodos fueron comparados usando espectros de transmitancia simulados se
encontré que el método de Gonzales Leal calculo el espesor de la pelicula delgada con
0.5% de error y los parametros de Cauchy con 0.4% , 14% y 4.6% de error. Mientras que
el espesor obtenido usando el método de Guerra extendido tiene un margen de error de
0.002% respecto al valor usado en la simulacién. Similarmente con la extension propuesta

se recuperaron los parametros del indice de refraccion con un error de 0.4% , 10% y 1.3%
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respecto al valor usado en la simulacién. A partir de los resultados observados se sigue
que el método de Guerra extendido es mejor para el calculo de las constantes 6pticas y el
espesor de la pelicula delgada.

Si se comparan el método de Guerra para substratos transparentes con el método
extendido para substratos con absorcion, se encuentra que son el indice de refraccion y el
espesor los parametros mas afectados cuando no se tiene en cuenta la absorcion debida
al substrato. EI método sin extender estimé el espesor la pelicula delgada sobre vidrio con
un error de 4% respecto al valor tedrico, mientras que el método de Guerra extendido
obtuvo para el espesor un error de 0.02%. En caso del método de Guerra, no solo se
incrementa el error en la estimacion de los pardmetros. También se hallan valores del
espesor desestimados y valores del indice de refraccién sobreestimados respecto a los
valores obtenidos cuando se considera la absorcion del substrato. Sin embargo, la
correccion introducida no cambia drasticamente el coeficiente de absorcidén estimado para

la pelicula.

Usando muestras producidas en el laboratorio se obtuvieron espectros de transmision
medidos. Se empled el método de Guerra extendido para caracterizar la pelicula delgada
a partir de los espectros. El espesor y el indice de refraccion fueron los parametros que
mas se beneficiaron con la correccion introducida al método de Guerra. Mientras que el
coeficiente de absorciéon se hall6 casi invariable frente a las influencias debidas a la

absorcién del substrato.
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CAPITULO 5

CONCLUSIONES

En la presente tesis se propuso una extension al método de Guerra J A (2010) para
determinar las constantes épticas y el espesor de peliculas delgadas depositadas sobre
substratos ligeramente absorbentes. El presente método ha sido implementado en un
programa desarrollado en Wolfram Mathematica y toma en cuenta el efecto de la
absorcion de luz debido al substrato que sujeta la pelicula delgada. A diferencia del
método de Gonzales Leal et al (2002) para casos de substratos absorbentes, el método
de Guerra extendido no depende criticamente de las franjas de interferencia del espectro
de transmitancia. Esto constituye una gran ventaja ya que puede aplicarse a espectros de
transmitancia de peliculas delgadas con espesores tales que el espectro de transmitancia

presenta pocas franjas de interferencia.

El método propuesto fue puesto a prueba usando espectros de transmitancia simulados
de una pelicula delgada sobre distintos substratos. A partir de estas simulaciones se
compararon los métodos de Gonzales Leal, Guerra y la extension del método de Guerra
propuesta en este trabajo. El método de Guerra extendido demostré ser superior al
método de Gonzales Leal, el cual presenta un limite en la regién de absorcion fuerte para
calcular valores adecuados del indice de refraccion. Por otro lado, ambos métodos
lograron estimar el coeficiente de absorcidon apropiadamente (ver figuras 4.3 y 4.4). El
método de Guerra aplicado en el espectro de la pelicula delgada sobre substratos no
transparentes, obtiene valores sobre estimados del indice de refraccién y por lo tanto
valores desestimados del espesor. Cuando la pelicula delgada esta sobre un substrato
absorbente, es el método de Guerra extendido en la presente tesis el que recupera
adecuadamente las constantes Opticas, aun cuando el espectro de transmitancia presenta

pocas franjas de interferencia.

Con el fin de poner a prueba los métodos presentados en esta tesis fueron producidas
peliculas delgadas de a-SiC:H sobre vidrio delgado (0.17 mm), vidrio grueso (1.02 mm) y
CaF, (1.01 mm). Posteriormente, se midio el espectro de transmitancia de estas muestras.

A partir de los calculos realizados sobre estos espectros utilizando los diferentes métodos,
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se calcularon las constantes Opticas concluyendo lo predicho en las simulaciones previas
(ver figuras 4.10 y 4.11).

A la luz del presente trabajo se concluye que la extension que se hizo al método de
Guerra para caracterizar peliculas delgadas depositadas sobre substratos con ligera
absorcion, ha demostrado su efectividad para estimar de forma adecuada el indice de
refraccion, el coeficiente de absorcion y el espesor. Es importante recalcar que con el fin
de determinar el ancho de banda de un semiconductor es necesaria una medida precisa

del coeficiente de absorcion.
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APENDICES

APENDICE A

Incidencia oblicua en medios transparentes

Existen infinitas posibilidades de polarizacion para el campo eléctrico. Una onda con
polarizacién arbitraria es igual a la suma de dos ondas polarizadas linealmente con
componentes eléctricas ortogonales. ElI campo eléctrico incidente puede tener

polarizacién perpendicular o paralela al plano de incidencia xz.

. E
S’r\/
z z
90,:‘4
Ny
Figura 2.3. (a) Campo eléctrico normal al plano de incidencia (polarizacion-s)
(b) Campo eléctrico paralelo al plano de incidencia (polarizacién-p)
Campo eléctrico paralelo al plano de incidencia (polarizacién — p)
Las amplitudes tangenciales a la superficie son E y H respectivamente. Entonces:
Nogo
Ei,r = gi,rCOSQO Hi, =ngedi,= C()OSHO Eir
_ _ Mg
E; =&Cosg Hi=mp & = Cosé, Eq
Condiciones de frontera en las componentes tangenciales:
1. Lacomponente eléctrica paralela a la superficie es continua.
E +E, =E; (18.a)
2. La componente magnética tangente a la superficie es continua
H —H, =H (18.b)
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De las condiciones se obtiene:

E, _ ny/Cosé, —n, /Cos,
E.  (n,/Cosé, +n, /Cosé,)

p:

E, 2n, /Cosé,
E.  (n,/Cosé, +n, /Cosé,)

R n, /Cosé, —n, /Cosd, ’
(n, /Cos8, +n, /Cosé, )

4n,n, /Cosf,Cosb,
(n, /Cosé, +n, /Cosé, )

Verificandose R+ T = 1.

Campo eléctrico normal al plano de incidencia (polarizacion - s)

Los campos tangentes a la superficie entre ambos medios vienen dados por:

Ei,r = fi,r |_|i,r =N fi,rcoseo = nOSOCOSQOEi,r

Ei=& H; =y &Cosé, =nyo CosOE,

Por la condicion de frontera:

2. La componente eléctrica paralela a la superficie es continua.
E +E, =E;
3. La componente magnética tangente a la superficie es continua.
NoCosGE; —NngCosGE, =n,CosGE,
De las condiciones se obtiene:

_E, n,Cos@, —n,Cose,
PTE T (n,Cosé, +n,Cosé, )

E 2n,Cosé,

T=—
E,  (n,Cos6, +nCosd,)

R = (n,Cosé, —n,Cos6, )’ /(n,Cos@, +n,Cosb, )’
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(19.a)

(19.b)

(20.c)

(20.d)

(21.a)

(21.b)

(22.¢)



7Moo 4nyn,Cosg,Cosé, : (22.)
no  (n,Cosé,+n,Cosé,)
Y se verificaR+ T = 1.
Admitancia 6ptica modificada
Por conveniencia en la notaciéon se introduce la admitancia 6ptica modificada:
n=HJE (23)

Incidencia normal: n = Ng
Incidencia oblicua: n = Ngp/Cos6 (polarizacién-p) y n = NgpCos6 (polarizacion-s)

Medios sin absorcion: n = N

Usando esta notacioén, cualquier caso de incidencia se expresa:

R=(—m) /(o +my T = 4nom /(o +m)’

66



APENDICE B

Transmitancia de un substrato grueso

La matriz caracteristica de un volumen rodeado de aire como se presenta en la figura 2.6

es la ecuacion (B.1). ;

B Cos(0. i—S o) |11
][ oo st o

S
c insSen(os)  Cos(d) /I

La admitancia 6ptica del aire esta dada por n, = n,, = . En la transmitancia dada por la
ecuacion (35) se reemplazan los elementos matriciales B y C y la admitancia éptica del

aire. De esta forma se obtiene la expresiéon (B.4) de la transmitancia del volumen.

B =Cosdg + ! sen s (B.2)
NS

C =iNgpSendg + 9 C0osSg (B.3)
4

Tsm = (B.4)

(B'+C’\B'+C)
El denominador de (B.4) es el producto de (B'+ C") por su conjugado dado por la
ecuacion (A.5).

*

(B'+C)(B'+C) = [2Cos(55) + i(Ns + NljSen (55)1{2@05(53))* _ i[NS + Nlj (Sen(é‘s))*] (B5)

S S

La fase del volumen es un nimero complejo de la forma §; = ¢; — iaydg. Con parte real

@s = 2nsdg /Ay parte imaginaria a,dg = 2mwk,ds/A

Se usan las siguientes relaciones trigonométricas de los angulos complejos:
(Cos(cS))* =Cos(s") Sen(ix) =iSinh(x) Cos(ix) = Cosh(x)

Asi, la expresion (B.5) se simplifica y se obtiene:
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(B+C)(B+ C)* = 2Re[a]Senh(2a5dg) + 2 Im[a]Sen (24 ) + %Cos(2¢5)(4 - aa*)

. (B.6)
+ %Cosh(Zans)(4 +aa)

Aqui la variable a es la expresion (B.7) que depende del indice de refraccion del

substrato.

a=(NS+NlSJ (B.7)

Multiplicando el numerador y el denominador de la ecuacion (B.4) por 2e %% entonces:
8e—asds
2e~%9s (8" +C'YB' +C')

Tsm =

Con denominador:

26”5 (B + C)(B+C)" = 4Re[ale”%Ys Senh (2ads) + 4e~%s9s Im[a]Sen(2¢5) + e~ %sYsCos(24 —aa")

+e”%9sCosh(2asds)(4 +aa”)
Usando las relaciones trigpnométricas:
26745 Senh (g dg) = (1—e2%s) 2695 Cosh(agds) = (1+e2%s0s)
El denominador se expresa:

2e~%sUs (B4 C)(B+C)" = 2%ss (— 2Re[a]+2+ %aa*)+ e %sUs (Cos(2¢s )(4—aa")+4Im[a]Sen (2¢S))

+ (2 Re[a]+2+ %aa*)

Reemplazamos la expresion del denominador en la ecuacion (B.4). De este modo se
obtiene:

8x

Tsmzzi
Ax“+Bx+C

(B.8)

Las variables A4, B, C y x se definen:
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A=—2Re[a]+2+%aa* (B.9)

B = Cos(2¢)(4 - aa*) +41m[a]Sen(24) (B.10)
C=2Re[a]+2+%aa* (B.11)
xg = e~ %Us (B.12)

Las expresiones (B.9-B.11) se simplifican mas al desarrollar la variable a en funcién de la

parte real e imaginaria del indice de refracciébn N, = s — ik;.

S | kg
a=|s+ +1i -k B.13
{ 52+k§J (52+k§ S] ( )

Reemplazando la ecuaciéon (B.13) en las variables A,B,C y usando la aproximacion

k¢/s « 1 se obtiene:

A=(s—1)*/2s° (B.14)
B=—(2—1)2Cos(2¢s)/52 (B.15)
C =(s+1)*/2s? (B.16)

Reemplazando las ecuaciones (B.14-B.16) en la ecuacion (B.8) se tiene la expresion:

1632xS

' (s—1)*x2 - 2(52 —1)2C05(2¢§S X + (s +1)*

(B.17)

Al dividir el numerador y el denominador de (B.17) entre (s + 1)* se tiene la expresion
final de la transmitancia de un volumen. Con la finalidad de reducir mas la expresion se

introduce la variable R; como el coeficiente de reflexion de Fresnel en la interface aire-

o (-1
1 s+1

volumen.
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La ecuacién (B.18) es conocida como la ecuacion de Airy (ver ecuacion 37 en la seccion
2.2.1).

(1 - Rl)2 Xs
RZXZ — 2Ry xsCos(gs ) +1

(B.18)

Aqui la fase debida al volumen se renombra como ¢, = 4msd,/A.
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APENDICE C

Transmitancia de una pelicula delgada sobre substrato

La matriz caracteristica del sistema (ver figura 2.10) esta dada por la ecuacion (42.a) y los
elementos B y C estan definidos en las ecuaciones (42.b) y (42.c) de la seccion 2.1.6. La
admitancia Optica del aire est4 dada por n, = n,, = . En la ecuacion (35) la admitancia
Optica se elimina y se obtiene la ecuacion (C.1) de la transmitancia del sistema.

4

Tsm = (B’+c’\B'+C')" (©.1)
Los elementos del denominador se definen por las ecuaciones (C.2) y (C.3).
(B'+C')=aCos(5) +bSen(5) (C.2)
(B'+C’) =a"Cos (55)+b Sen*(5) (C.3)
Y las variables a y b se definen como:
a = 2Cos(5) + i[N + IUSenw) (C.4)
b= —(’\'ils+ ,\II\ISJSen(a) + i(NS + lejCos(ﬁ) (C.5)

La fase del substrato es un nimero complejo de la forma §; = ¢, — ias;ds. Con parte real

ps = 2msdg /Ay parte imaginaria agds = 2mkdg /A

Usando las relaciones trigonométricas en el caso complejo se simplifica el producto de
(C.2) por (C.3) y se obtiene:

(B'+C)(B'+C')" = ACos?(p) + BSen? (¢) + CSen(p)Cos(p) + D (C.6)

Aqui las variables A4, B, C, D representan:
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A=aa Cosh?(argds) +bb " Senh? (asds) (C.7)

B =aa Senh?(asds)+bb Cosh? (asds) (C.8)
C=ab+ab” (C.9
D =i(ab" —a b)Senh(asds)Cosh(asds) (C.10)

La transmitancia entonces se expresa en términos de las variables por la ecuacion (C.11)

4
T=
AC0s 2 (¢ )+ BSen % (p, )+ CSen(p JCos(ps )+ D

(C.11)

La integral de la transmitancia sobre la fase debida al substrato de 0 a 2m, es el promedio
sobre las oscilaciones rapidas. La solucién de esta integral esta definida en la ecuacién
(44) que se representa aqui como la ecuacion (C.12).

8

T /4(A+D)B+D)-C? (C.12)

Desarrollando el denominador de la expresién (B.12) se obtiene:

\/4(A+ D)B+D)- c? = 2Cosh(2agdg)(Re[a] Im[b] — Im[a] Re[b]) +
Senh(2a5d )(Re?[a] + Im?[a] + Re?[b] + Im?[b])

Multiplicando el denominador y numerador de (C.12) por el término 2e~%%s, y usando las

relaciones:
2695 Senh(agds) = (L— e 2%ss) 26 %9 Cosh(argd) = (1+e2%Us )

Se llega a la expresion de la transmitancia dada por la ecuacion (C.13) y la expresion de

sus variables segun las ecuaciones (C.14), (C.15) y (C.16) respectivamente.

16x
T= S
A]_Xg + Bl (013)
Ay =—(Re[a] - Im[b])? — (Im[a]+ Re[b])? (C.14)
By = (Re[a]+ Im[b])? + (Re[b] — Im[a])? (C.15)
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xg = e 2%ss (C.16)

Pero a en (C.4) y b en (C.5), dependen de la fase de la pelicula. Esta tiene forma
compleja § = ¢ — iad. Con parte real ¢ = 2nnd/A y parte imaginaria ad = 2rwkd/A. Por
tanto las variables A, y B; poseen términos Senh(ad) y Cosh(ad).Analogamente al caso
anterior, se multiplica el numerador y el denominador de la ecuacién (C.13) por 2e~%? y se

usan las relaciones:
2e " senh(ad) = (1—e 299 2e~Cosh(ad) = (1+e724)

De este modo, es tiene:

32XgX

T= (m) (C.17)

A =ax? +bx+c (C.18)

B =ax® +b'x+c’ (C.19)
x = g—20d (C.20)

Las variables a, b, cy a’, b’, ¢’ tienen la forma:

a= %[—(Re[s]— Re[y - w])? — (Im[¢] - Im[y - w])? — 4(1— Re[e] + Re[y—w])] (C.21)
- Cos(2¢)(— (Re2[]+ Im2[<]) + Re?[y - 0]+ Im?[y - w]) - 4(L - Re[¢]) (C.22)
+Sen(2¢4)(2(Re[£]Im[y — ] - Im[£]Re[y — w]) — 4 Im[y — w]) '
c= %[—(Im[5]+ Im[y —a])? ~ (Re[&]+ Re[y — w])? ~4(1~ Re[¢] - Re[y — ]| (C.23)
al= %[(Re[g]— Rely + )2 + (m[z] - Im[y + o) + 4L+ Ref] - Rely + )| (C.24)
be COS(2¢)((R62[5] +Im?[e]) - Re?[y + @] + IM? [y + @]) + 4(1+ Re[g])) (C.25)
+Sen(2¢)(2(Im[£]Im[y + w] - Re[¢]Re[y + w]) — 4 Im[y + w]) '
c'= %[(Im[g]+ Im[y +@])? + (Re[£]+ Re[y + w])® + 4(1+ Re[£]+ Re[y + w]) (C.26)
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Por simplicidad se usaron las variables ¢,y, w. Estas sin embargo no son otras sino las

expresiones con los indices de refraccion N y N, presentes en las ecuaciones (C.4) y

(C.5).
a)=(N+;j 8=[Ns+l\t] 7:[[\14_’\[]\]5]

Las expresiones (C.21-C.26) pueden ser alin mas sencillas cuando se desarrollan las
variables &,y,w en funcién de la parte real e imaginaria de los indices de refraccién
N =n—iky Ng = s — iks. Usando las aproximaciones k/n < 1y k;/s « 1 las variables a,

b,cya',b’,c' son:

a=-(n-1(s-1(n+s)? /s (C.27)
b=—(n2 —1Xs—1)2(sz—nz}:os(2¢)/n2s2 (C.28)
c=-(n+1P2(s-12(n-s)? /2n?s° (C.29)
a'=(n-12(s+1?(n-s)? /2n%s? (C.30)
b':-(n2 —1Xs +1)2(s2 —nzﬁos(zqﬁ)/nzs2 (C.31)
¢'=—(n+12(s+1)?(n+s)? /2ns? (C.32)

Al reemplazar las expresiones (C.27-C.32) en la ecuacién de transmitancia (C.17) se
obtiene la siguiente expresion:
T- 32x2x1(2n232)
(n +1)2 (s +l)2 (n+ 3)2 +(n —1)2(5 +1)2(n - 5)2 x12 —(n —1)2 (s —1)2(n - 5)2 xlzx% (C.33)
—(n+12(n—s)P(s—1Px3 + Z(n2 —1st - nzl(s +12 —(s—1)°x3 }><1Cos(2¢)

Cuando se divide el numerador y el denominador de (C.33) por
2n2s?/(n + 1)%?(n + s)?(s + 1)? se obtiene:

(64n252X2X1/(n +]_)2(s +1)2(n +S)2)

T=
2 2,2 2 2
[1+ Ry Rox{ — Ry Ryx{x5 —R,Rgx5 +2,/Ry +/R2 [1— RaX5 Jx1Cos(2¢))

(C.34)

Aqui las variables Ry, R, Y R; estan dadas por los pardmetros:
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R, _[1-=n 2 R, —[N-S 2 R _(s—ljz
! 1+n 2 n+s 3 s+1
La ecuacion (C.34) se simplifica aun mas cuando por simple algebra se reconoce que el

numerador tiene la forma;

64n232x2x1

(n+1)?(s+12(n+5)?

= (1- Ry J1- Ry J1- Rg)x2xq

Finalmente, se demuestra que la transmitancia del sistema pelicula delgada-substrato
absorbente tiene la expresion (C.35) (ver ecuaciones 45 al 46 de la seccion 2.3.1). Esta

es la ecuacion de transmitancia presente en Gonzales Leal (2002) [4].

(L—Ry )L Ro )L Ra)xsX
T= 2 2.2 2 2)
1+ RiRpx? — RiRax?x2 — RyRaxZ +2. /Ry . [Ra {L— RaxZ [cos() x

(C.35)

Aqui la fase debida a la pelicula se renombra como ¢ = 4nnd/A.
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APENDICE D

indices de refraccion de algunos vidrios épticos

Ecuaciones de dispersion

Tipicamente los indices de refraccion de vidrios Opticos se describen usando las
ecuaciones de serie de Laurent o Sellmeier.

La ecuacion de series de Sellmeier es:

2 2 2
N2 =1+ 281/1 + 282/1 + 283/1
AF-C 1-C A -Cg

Agui la longitud de onda A esté expresada en um.

Constantes de la ecuacion de dispersion de Sellmeier *

BK7 Silice fundida CaF, Safiro n,
By | 1.039612x 10° 6.961663 x 1071 5.675888 x 107! 1.503975 x 10°
B, | 2317923 x 107! 4.079426 x 1071 4710914 x 1071 5.506914 x 101
Bs | 1.010469 x 10° 8.974794 x 1071 3.848472 x 10° 6.592737 x 10°
C, | 6.000698 x 1073 4.679148 x 1073 2.526429 x 1073 5.4804112 x 1073
C, | 2001791 x 1072 1.351206 x 1072 1.007833 x 1072 1.4799428 x 1072
C; | 1.035606 x 102 9.793400 x 10* 1.200555 x 103 4.028951 x 102

* Ver www.cvmellesgriot.com

La ecuacion de series de Laurent es:

N2=A0+A1/12+A§ R M. A

LS T2
24 8 8

Aqui la longitud de onda 4 esta expresada en um.
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Constantes de la ecuacion de dispersion de Laurent’

B270" Cuarzo 1, Cuarzo 7,
A 2.287782 x 10° 2.384900 x 107! 2.357280 x 10°
Ay —9.314872 x 1073 —1.259000 x 1072 —1.170000 x 1072
A, 1.098644 x 1072 1.079000 x 102 1.054000 x 1072
As 4.846520 x 107* 1.651800 x 10~* 1.341430 x 10~*
Ay —3.394473 x 107° —1.947410 x 107° —4.453680 x 10~
Ag 1.695855 x 107 9.364760 x 1078 5.923620 x 1078

* Ver www.cvmellesgriot.com

** Ver www.crystran.co.uk
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