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Resumen

En este trabajo se llevé a cabo el estudio de capas antirreflejantes (CAR) para celdas solares
basadas en metaestructuras, como son los metamateriales hiperbolicos basados en estructuras
laminares y las metasuperficies basadas en nanorejillas. Se comenzé con el analisis y obtencion de
espectros Opticos de reflectancia (R) y transmitancia (T) mediante el desarrollo de programas de
computo basados en las teorias del método de matriz de transferencia (MMT) y el método de
expansion en modos de bulto (MEMB) utilizando lenguaje Fortran. Dentro de este analisis se observo
la generacion de bandas de longitudes de onda de paso en los espectros dpticos y se entendié la forma
en la que influyen diferentes parametros en la manipulacién de esta banda, lo cual fue relevante en el
disefio de metamateriales (MM) laminares que pueden funcionar como CAR en el rango del espectro
visible. Esta parte se complementd con la obtencion de las componentes de tensor de permitividad
efectiva empleando de manera eficiente la aproximacion de homogeneizacion no local (NHA).

A pesar de obtener resultados interesantes con MM basados en 10 bicapas con capas de TiO;
y Ag/Au, las capas metélicas generaban perdidas en absorcién y sélo se obtuvo como méaximo el 71.5
% de T. Debido a esto, se optd por analizar sistemas completamente dieléctricos e incluso no
periédicos. Por consiguiente, se utilizo el software de uso abierto OpenFilters y se optimizaron capas
AR basadas en SiN/SiO; y TiO./SiO,, las cuales lograron reducir la reflectancia total de una celda
solar basada en CdS/CdTe en varias regiones del espectro visible.

Partiendo de la aproximacion del medio efectivo (EMA, por sus siglas en inglés) se
caracteriz6 un MM homogéneo compuesto de Cd2SnO4 y Ag para simular una metasuperficie (MS)
basada en nanorejillas. Con la incorporacion de este sistema como una capa en la interfaz TCO/CdS
de una celda solar (CdS/CdTe), se obtuvieron espectros de R muy cercanos a la celda sin MS, sin
embargo, en este caso también influyen las perdidas por el compuesto metéalico.

Finalmente, mediante la aproximacion desarrollada por S. Sze, se pudo evaluar el desempefio
de una celda solar con y sin CAR, analizando como se afectan parametros caracteristicos de la celda:
Voc, Isc, Pm, FF y 5. Como se esperaba con las capas AR de SiN/SiO, y TiO./SiO; se mejord la
eficiencia de conversion de la celda sin CAR en un 0.049 % y 0.147%, respectivamente, respecto al
0.654% que es posible alcanzar. Aunado a esto, los pardmetros que incrementaron al disminuir la R

de la celda fueron la potencia méxima (Pm) y las densidades de corriente (Jue Y Jsc).



Abstract

In this work, the study of antireflection layers (ARC) for solar cells based on metastructures,
such as hyperbolic metamaterials based on laminar structures and metasurfaces (MS) based on
nanogrids, was carried out. It began with the analysis and obtaining of reflectance (R) and
transmittance (T) optical spectra through the development of computer programs based on the
theories of the transfer matrix method (TMM) and the expansion in bulk modes method (EBMM)
using Fortran language. Within this analysis, the generation of passbands in the optical spectra was
observed and the way in which different parameters influence the manipulation of this passband was
understood, which was relevant in the design of laminar metamaterials (MM) that can function as
ARC in the visible spectrum range. This part was complemented with obtaining the effective
permittivity tensor by efficiently using the non-local homogenization approach (NHA).

Despite obtaining interesting results with MM based on 10 bilayers with layers of TiO; and
Ag/Au, the metallic layers generated absorption losses and only 71.5% of T was obtained. Due to
this, it was decided to analyze completely dielectric and even non-periodic systems, whereby the
open-source software OpenFilters was used and AR layers based on SiN/SiO; and TiO2 / SiO, were
optimized, which they achieved to reduce the total reflectance of a solar cell based on CdS / CdTe in
various regions of the visible spectrum.

Starting from the effective medium approximation (EMA), a homogeneous MM composed
of Cd>SnO4 and Ag was characterized to simulate a metasurface (MS) based on nanogrids. With the
incorporation of this system as a layer in the TCO/CdS interface of a solar cell (CdS / CdTe), R
spectra were obtained very close to the cell without MS, however, in this case the losses due to the
metallic compound also have an influence on them.

Finally, through the approach developed by S. Sze, it was possible to evaluate the
performance of a solar cell with and without ARC, analyzing how characteristic parameters of the
cell are affected: Voc, lIsc, Pm, FF y 7. As expected, with the AR layers of SiN/SiO, and TiO2/SiO,
the conversion efficiency of the cell without ARC was improved by 0.049 % and 0.147 %,
respectively. In addition to this, the parameters that increased when the R of the cell decreased were

the maximum power (Pm) and the current densities (Jue and Jsc).



Introduccion

El uso de dispositivos fotovoltaicos para aprovechar la energia solar ha tomado cada vez més
importancia como tecnologia renovable debido al creciente agotamiento de combustibles fosiles y a
la necesidad de implementar sistemas energéticos sostenibles (ver Figura 1). Con el fin de continuar
el desarrollo tecnoldgico y generar una viabilidad econémica de los dispositivos fotovoltaicos, o
celdas solares, es importante el continuo desarrollo de nuevos métodos que mejoren la eficiencia de
conversion de energia y que minimicen los diferentes mecanismos de pérdida de energia en estos

dispositivos.

M Petroleo M Carbodn ™ Gas natural Nuclear

M Hidroeléctrica M Eolica M Solar M Otras renovables

Figura 1. Produccion de energia eléctrica por fuente a nivel mundial en 2019. Datos basados en BP Statistical Review of
world energy (2020) (https://ourworldindata.org/electricity-mix).

El uso de capas antirreflejantes (CAR) en dispositivos fotovoltaicos para reducir la
reflexion de la luz generada en la interfaz vidrio-aire, es un &rea de estudio que ha tomado
fuerza en los Ultimos afios para incrementar la eficiencia de los dispositivos [1-5].

En particular, las pérdidas (de mas del 4% de luz incidente) por reflexion de la luz en
celdas solares basadas en CdTe se deben principalmente a la diferencia entre el indice de
refraccion del sustrato de vidrio y el del aire [1]. Estas pérdidas se pueden reducir
aplicando una capa antirreflejante.

Womack et al., [1] reportaron la implementacion de una CAR formada por multicapas
de ZrO, y SnO; en celdas solares basadas en CdS/CdTe. Ellos observaron una disminucion
de la reflexion media ponderada del vidrio en un 2.9% en términos absolutos, lo cual corresponde a
una reduccion relativa en la reflexion de 69%, y como consecuencia un aumento en la eficiencia de
3.6% respecto al dispositivo sin CAR, ademas de incrementar las propiedades mecanicas del sustrato

de vidrio, la capa expuesta del dispositivo, lo cual favorece la larga duracion de estos con un menor
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costo de fabricacion. También, Wang et al., [2] estudiaron dispositivos basados en
perovskitas hibridas con un recubrimiento AR de silicio con nanoparticulas de
poliestireno con lo cual pudieron sintonizar el indice de refraccion del silicio y obtener un
aumento en la eficiencia de las celdas de 19.2% a 20.3%.

Otro tipo de estructuras que se han utilizado para el incremento de la eficiencia de
celdas solares son los metamateriales (MM) y las metasuperficies (MS) [6]. Ambas
estructuras periédicas tienen alto contraste dieléctrico (i.e. son estructuras de metal vy
dieléctrico) y poseen propiedades Opticas sintonizables para el control de la propagacion de
las ondas electromagnéticas. La frecuencia de operacion de estas metaestructuras (ME)
depende del tamafio de su periodo. Para su aplicacion en el rango de frecuencias de la
radiacion solar, el periodo de las ME es tipicamente de decenas de nandmetros.

El concepto de metamateriales surge con las ideas y predicciones de Veselago a finales de
1960 [7], las cuales establecen la idea de materiales que presentan un indice de refraccion negativo.
Actualmente este tipo de materiales son una realidad, los metamateriales son materiales disefiados
artificialmente que obtienen sus propiedades en bulto no solo de sus materiales constituyentes sino
también de sus arreglos estructurales periédicos, ademas, estas propiedades fisicas no se pueden
observar u obtener en materiales naturales, como es el caso del indice de refraccion negativo [8-10].

Dentro de los diferentes tipos de metamateriales que se han desarrollado y fabricado, los
metamateriales hiperbélicos (HMMs, por sus siglas en inglés) han surgido como uno de los méas
importantes en aplicaciones en el rango de frecuencias 6pticas [11, 12]. Los HMMs reciben su nombre
debido a la forma Unica que presenta su curva de isofrecuencias, la cual es hiperbdlica en vez de
circular como en los medios convencionales. Por otra parte, en comparacién con otros MM, los
HMMS presentan otra ventaja debido a que son relativamente de fécil fabricacién, ya que de forma
general hay dos enfoques para disefiar estos medios hiperb6licos, uno es mediante nanohilos
metalicos incrustados en un medio dieléctrico y el segundo mediante una estructura laminar
compuesta de capas alternas de metal y dieléctrico. Este altimo enfoque ademas de ser de facil
fabricacion, se puede simplificar su integracion a dispositivos fotovoltaicos que presentan una
fabricacion compatible [13]. Es importante mencionar que el desarrollo paralelo de la nanotecnologia
en los altimos afios ha sido clave para facilitar los procesos de fabricacion de MM a escala
nanométrica, permitiendo también frecuencias de operacion en el rango visible.

Recientemente [14], se ha propuesto el uso de metasuperficies con arreglo periddico
unidimensional para ser utilizadas como CAR y mejorar la eficiencia de celdas solares.
Estas metaestructuras son, de hecho, nanorejillas con componentes de dieléctrico y

metamaterial. Este 0ltimo es considerado un metamaterial con permitividad dieléctrica



cercana a cero. Aunque la propuesta de metasuperficie dada en dicho trabajo es novedosa,
el estudio realizado ahi no considera estructuras metamateriales realistas como podrian ser
las estructuras laminares. Ademas, los espectros O&pticos de difraccion podrian depender
fuertemente de la microestructura y orientacion de los metamateriales, asi como de la
fraccion de llenado de sus componentes. Por esta razn, para el presente trabajo resulta de gran interés
el estudio de nanorejillas con metamateriales basados en estructuras laminadas que son de fabricacion
factible. El disefio de la CAR de metaestructura adecuada para el tipo de dispositivo es de
gran relevancia ya que este permitirda buscar la metodologia adecuada para su exitoso uso
en dispositivos fotovoltaicos.

Por lo tanto, el presente estudio se basara en la hipotesis de que el uso de capas
antirreflejantes, basadas en metaestructuras como los metamateriales laminados y las metasuperficies
con arreglo periddico unidimensional, podrian mejorar la eficiencia de celdas solares, particularmente
es de interés el caso de celdas solares que absorben principalmente en el rango visible, como las ya
mencionadas basadas en CdS/CdTe. Para llevar a cabo el estudio también se plantearon los siguientes
objetivos:

Objetivo general

Disefiar metaestructuras con componentes de metal y dieléctrico que puedan servir como

capas antirreflejantes para el incremento de la eficiencia de celdas solares.

Objetivos particulares

1. Calcular y analizar los espectros opticos (reflexion y transmision) de
metamateriales laminados para ser utilizados como capas antirreflejantes en
celdas solares.

2. Calcular 'y analizar los espectros Opticos de metasuperficies con
arreglo periddico unidimensional para ser utilizadas como capas antirreflejantes

en celdas solares.

La estructura de esta tesis es de la forma: en el primer capitulo se describe el formalismo
tedrico de las diferentes aproximaciones y métodos que nos permiten caracterizar y describir los MM
que se pretenden proponer como CAR. El segundo capitulo menciona la metodologia empleada para
aplicar las diferentes aproximaciones tedricas mediante diferentes programas de computo.

En el tercer capitulo se lleva a cabo la presentacion y discusion de los diferentes resultados

obtenidos a partir del analisis de espectros dpticos (R 'y T) ademas de espectros de las componentes



del tensor de permitividad efectiva y de la incorporacion de la CAR propuesta en dispositivos

fotovoltaicos. Por Gltimo, se presentan las conclusiones obtenidas a partir del estudio propuesto.
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Capitulo 1

Formalismo teorico

1.1 Propiedades Opticas de materiales

Para poder obtener las propiedades dpticas de un material, es relevante entender la interaccion
entre ondas electromagnéticas y un medio, la cual se rige por las ecuaciones de Maxwell. Las
ecuaciones de Maxwell son un conjunto de ecuaciones que establecen la relacion entre las cantidades
electromagnéticas fundamentales, las cuales son: el vector de desplazamiento eléctrico D (CIm?), el
campo de induccién magnética B (T), el campo eléctrico E (V/m), el campo magnético H (A/m), la
densidad de corriente eléctrica libre J; (A/m?) y la densidad de carga eléctrica libre p; (C/m?). En el
Sistema Internacional de Unidades (SI), las ecuaciones de Maxwell en forma diferencial pueden ser

escritas como:

- (1.1)
V-D=pp,
- (1.2)
V-B=20,
v x E 0B (1.3)
xE=—-—,
O AT oD (1.4)
X = ]l + E

Las ecuaciones 1.1 y 1.2 también se conocen como la forma eléctrica y magnética de la ley
de Gauss, respectivamente. La ecuacién 1.3 también se refiere a la ley de induccién de Faraday y la
1.4 a la ley de Ampere — Maxwell.

Para definir completamente los campos D, B, E y H es necesario conocer las ecuaciones que
relacionan a los 4 campos, estas se conocen como ecuaciones constitutivas o materiales, ya que su

forma depende de las caracteristicas del medio material. De forma general estas ecuaciones son:

. . _ (1.5)
D=¢-E+y-H,
I _ (1.6)
B=§-E+ % -H,
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donde £’y i’ son los tensores de permitividad y permeabilidad, respectivamente, por otro lado 'y 5
son los tensores magnetoeléctricos cruzados, que aparecen debido a la anisotropia en los materiales
y a la posible quiralidad que presentan.

En cuanto al caso de los materiales isotropos lineales, las respuestas dieléctricas son

directamente proporcionales a los campos aplicados y las ecuaciones constitutivas toman la forma:

. R .7
D = ¢F,
5 N (1.8)
B = uH.

donde £ y u son la permitividad eléctrica y la permeabilidad magnética, respectivamente, ambas
propiedades son caracteristicas de cada material.

Particularmente, en condiciones de vacio e = g, y u = p, Y las ecuaciones de Maxwell toman la
siguiente forma:

V-E=0,
~ (1.10)
V-B=0,
. OB (1.11)
VXE=——,
ot
oF (1.12)

VX§=£0M0§.

El campo eléctrico E y la induccién magnética B satisfacen la denominada ecuacién de onda:
sz _ 1 o%f (1.13)
v2 9t2’
donde f es una funcion que describe a una onda que se propaga en el vacio a una velocidad de
propagacion v. Para comprobarlo, aplicamos el rotacional a la ley de Faraday y mediante el uso de la
identidad vectorial del rotacional tenemos:

. . . (1.14)
Vx(VxE)=V(V-E)- VE,

posteriormente mediante la ley de Gauss (1.9) y la ley de Ampere — Maxwell (1.12) podemos llegar

a la ecuacion de onda para E:

, 02E
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De forma semejante, para obtener la ecuacion de onda para B aplicamos el rotacional de la
ley de Ampere — Maxwell y se hace uso de la ley de Gauss de la no existencia de monopolos
magnéticos (1.10):

928 (1.16)
32

Comparando ambas ecuaciones previas con la ecuacién de onda (1.13), podemos obtener la

V2B = Eolo

velocidad de propagacion para el campo eléctrico y la induccion magnética:
(1.17)

m
v=c= ~3x 108 —,
s

Eolo
donde c es la velocidad de propagacién de la luz en el vacio.
Particularmente, para solucionar la ecuacién de onda, los campos E y B pueden escribirse
como ondas planas:
(1.18)

E)()_C), t) — Eei(kﬁ-f— wt) )

N . (1.19)
B()_C), t) — Bel(kn-x— wt) )
donde E y B son los vectores que representan a los campos eléctrico y magnético respectivamente, ¥
es el vector de posicién espacial, k7 es el vector de propagaciéon y w es la frecuencia.

Al sustituir 1.18 y 1.19 en las respectivas leyes de Gauss, podemos llegar a:

-

k-E=0,
k-B=o0,
En otros términos, tanto E como B son perpendiculares al vector de propagacion de onda, por
lo que las ondas electromagnéticas son transversales.
Por otra parte, mediante la aplicacion de la ley de Faraday podemos obtener:

. kxE
B = ,
w

a partir de esta expresion podemos concluir que E y B son perpendiculares entre si.

En el caso de los materiales dieléctricos, los cuales presentan una permitividad € y una
permeabilidad u caracteristica, las ondas electromagnéticas se propagan con una velocidad:
(1.20)
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donde c es la velocidad de propagacién de la luz en el vacio y n es el indice de refraccion del medio,

el cual a partir de 1.20 y 1.17 podemos definir como:

= (1.21)
n= |—.
€olo

Debido a que la mayoria de los materiales dieléctricos no son magnéticos, presentan una
permeabilidad igual a la del vacio ug, por lo tanto n = /Si las propiedades Opticas solo seran
0

distinguibles por la permitividad. Ademas, para materiales con u = p,, tanto e como n son funciones
de la frecuencia (w). Estas propiedades Opticas se pueden expresar de forma complejacomo e = &' +
ie'", con la parte real &' e imaginaria €’ de la permitividad y como N = n + iK, donde N es el indice
de refraccion complejo y K representa la parte imaginaria del indice de refraccién, la cual se conoce
como coeficiente de extincion ya que representa una absorcién (o atenuacion) de la onda
electromagnética.

Aungue es méas adecuada para usar en las ecuaciones de Maxwell, la permitividad no es
directamente accesible experimentalmente a partir de mediciones Opticas, por otro lado, las funciones
directamente accesibles son la reflectancia R, el indice de refraccion n'y el coeficiente de extincion
K. Debido a esto es importante tener en cuenta que por definicion n y K estan relacionados a la
permitividad mediante:

(1.22)
Ve=N=n+iK.
Partiendo de esta ecuacion podemos relacionar la parte real e imaginaria de la permitividad y

del indice de refraccion complejo con las siguientes expresiones [15]:

i K2 (1.23)
¢ = 2nkK, (1.24)
_ [eren (1.25)
= [
v [T (1.26)

2

1.2 Reflectancia y transmitancia en una interfaz plana

Cuando una onda electromagnética plana se propaga a través de un medio a hacia un medio

b con diferentes propiedades (n, € y u), podemos emplear las ecuaciones de Maxwell para obtener
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cuatro condiciones que se cumplen en la interfaz entre ambos medios. En esta interfaz pueden existir
tanto una densidad superficial de carga eléctrica (o) como una densidad superficial de corriente
eléctrica (J), esto debido a que los campos D, B, H y E son discontinuos entre medios con diferentes
permitividades y permeabilidades separados por una interfaz.

En el medio a, podemos encontrar a los campos Ba y ﬁa, por otra parte, en el medio b estan
los campos D,, y Hy,. Si existe una densidad superficial de carga eléctrica libre o, la componente del

-
campo D perpendicular a la interfaz, no sera continua, por lo tanto:

(1.27)

donde D} y D;f son componentes del campo D (ay b) normales a la interfaz.

Por otra parte, en cuanto al campo de inducciéon magnética B la componente normal a la
interfaz se conserva, por lo tanto:
(1.28)
Bz = By,

donde Bt y Bj- son componentes del campo B (ay b) normales a la interfaz.

De manera similar al caso anterior, en el caso del campo eléctrico E también se puede obtener
que la componente paralela a la interfaz se conserva, entonces:
! I (1.29)
E; = ,

donde E!! y El',| son componentes del campo E (ay b) paralelas a la interfaz.
Finalmente, considerando que existe una densidad de corriente superficial T en lainterfaz de

los medios a 'y b, la componente del campo magnético H paralela a la interfaz, no sera continua:
H Hl',' _q (1.30)
donde H! y Hl'! son componentes del campo H (ay b) paralelas a la interfaz y ' es componente
paralela a la interfaz de la densidad de corriente eléctrica.

Particularmente, si en la interfaz no existe densidad de carga ni de corriente superficial, las
condiciones 1.27 y 1.30 correspondientes a las componentes de los campos D y H (a y b), seran
iguales a cero y por lo tanto seran continuas al cruzar la interfaz.

Otro fendmeno estudiado cuando una onda electromagnética se propaga de un medio con

indice de refraccion n, hacia otro medio con indice de refraccion n,, es el caso de la refraccion y la
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reflexion. Como se observa en el esquema de la Figura 2, se considera la propagacién de una onda

con un vector de onda k que se propaga de un medio a (¢, y 4,) aun medio b (e, y up).

A2
Kr
n
JL\Bt
medio b (g, up) X
medio a (4, 1g)
0, .
— 61 kR
k
v

Figura 2. Propagacion del vector de una onda electromagnética a través de dos medios (a y b). k es el vector de onda
incidente, ER el vector de onda reflejada, ET el vector de onda transmitida y 7 es el vector normal a la interfaz.

En el esquema anterior 6; es el angulo de incidencia de la onda, medido respecto a 7, 6, es
el angulo de transmision de la onda y 6, el angulo de reflexion de la onda. Las ecuaciones para

describir a las ondas del fendmeno descrito en la Figura 1, se pueden observar en la siguiente tabla:

Tabla 1. Ecuaciones que definen a los campos (§ y E) de las ondas en la Figura 1.

Campo Onda incidente Onda transmitida Onda reflejada
E E’I _ EOIei(E-f— wt) E’T _ E-’OTei(ET-p‘é— wt), E’R _ EORei(ﬁR-f— wt)
- _ k x E, _ kr x Ep - kp x Eg
B B; = \[ealq T Br = \/epthp T Br = {/€alla T k.

T R

También, los campos en la interfaz de los medios a y b, se comportan de acuerdo con las

condiciones de frontera (1.27 — 1.30). Entonces, al sustituir las ecuaciones de la Tabla 1 en términos

del campo E y del vector normal a la interfaz 71, se obtienen las ecuaciones:

o - - 1.31

[ea(Eor + Eor) — epEor] - =0, N
-5 - - - . 1.32
[k X EOI + kR X EOR + kT X EOT] : T_i = 0, ( )
(1.33)

[EOI+ EOR_ EOT] X ﬁ= 0,
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[ x B + o x Bor) = — (i x Bar)| x 7= 0, (1.34)
Ha HUp

donde Ey;, Eor Y Eor son las amplitudes de la onda incidente, transmitida y reflejada,
respectivamente.

Es importante definir los dos casos que se deben analizar, uno es con polarizacion S, que
ocurre cuando el campo eléctrico Ees perpendicular al plano de incidencia (definido por el vector de
onda incidente k y el vector normal a la interfaz ), por otra parte, otro caso es con polarizacion P,
este ocurre cuando el campo Ees paralelo al plano de incidencia.

En el caso de polarizaciéon S, al aplicar las condiciones de frontera (1.31-1.34), estas se
reducen a las siguientes expresiones:

(1.35)
Eor + Eop — Eor = 0,

£a &p (1.36)
_(EOI - EOR) CosS 91 - _EOT COS 915 = 0,
Ha Hp

A partir de estas ecuaciones podemos obtener el cociente de E respecto a Ey,, el cual resulta

de la siguiente forma:

_Ha |2 _ 2.,02p.
Eop n, cos 6; ™ ny — ngsen<6; (1.37)
Eo; Uqg 2 2 2
ngcosd; + =% [n; — ngsen<0;
HUp
E, . .. .,
La norma al cuadrado de ELR se define como coeficiente de reflexion.
ol

Anéalogamente, de las ecuaciones 1.35 y 1.36 se puede obtener el cociente de E, respecto a
E,; para obtener:

Eor 2n, cos 6;

(1.38)
EOI

ng cos; + Z—a\/nf, — niZsen?o,
b

E . .. ..,
En este caso, la norma al cuadrado de ELT se define como coeficiente de transmision.
ol

A su vez, en el caso de polarizacion P las condiciones de frontera (1.31-1.34) se reducen a:

(1.39)
COS 91‘ (EOI - EOR) — COS Qt EOT = O )
3 ) (L40)
Z8 Eo; + Egp) — |2Eqr = 0.
g 01 OR Iy oT
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Con estas ecuaciones podemos obtener los cocientes ELR y ELT de forma similar al caso

ol ol
anterior:
Eon Z—‘;nﬁ cos f; — na\/nlz, — n2sen?9; (1.41)
E - 1)
of Z—ang cos0; + na\]nlz) — nZsen?o,
b

Eor _ 2nqnyp €0s i (1.42)
Eor

Banz cosg, + na\/nﬁ — nZsen?o;
Hp

Un caso particular es el de incidencia normal, el cual ocurre cuando 8; = 0, cuando esto
ocurre, las relaciones para ambos tipos de polarizacion (1.37, 1.38, 1.41 y 1.42) se reducen a:

E .u'agb_l 143
ﬂleﬂbga _Np—Ng (1.43)

Eo; Ha€p +1 np +ng ’

Bor 2 _ %M (1.44)

1.3 Onda electromagnéticas en un medio periddico (Teorema de Bloch)

La propagacion de radiacion electromagnética en un medio periddico es muy similar a la
propagacion de electrones dentro de un arreglo cristalino. El teorema de Bloch nos permite describir
el movimiento de los electrones a través de un arreglo cristalino (red de Bravais), expresa que las

funciones propias de la ecuacion de onda para un potencial periddico son el producto de una onda
plana e*8" por una funcion u, () que posee la periodicidad de la red cristalina, es decir:
e —: ié =
g, (F) = we, (PetksT,
donde Py, €9 la funcién de onda de Bloch y es solucion a la ecuacién de Schrodinger, kg es el vector

de onda de Bloch.
Dentro de un cristal podemos considerar que los electrones se encuentran bajo la accion de

un potencial U(#) que presenta la periodicidad de la red, es decir:
U@ =+ R),
en donde 7 es el vector de posicion de un electrén y R es el vector de traslacion de la red cristalina.
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Ahora, en un medio periédico compuesto por multicapas de ciertos materiales, la
permitividad es una funcién periddica de las coordenadas. Este sistema puede analizarse como una
red unidimensional invariante bajo traslaciones, y debido a esto podemos describir al campo eléctrico
de la onda electromagnética que se propaga en este medio como una onda de Bloch:

E(z +a) = E(z)et*B%,
donde a es el periodo del medio periddico.

Esta ultima ecuacion, conocida como el teorema de Bloch, nos permite relacionar el valor del
campo eléctrico de una onda en la posicion z con su valor luego de haberse propagado a lo largo de

un periodo a, 0 sea en la posicion z+a.

1.4 Método de matriz de transferencia (MMT)

Cuando se pretende analizar un sistema multicapas donde el nimero de capas se hace grande,
realizar un analisis similar al de la seccién 1.2 para obtener la reflectancia (R) y transmitancia (T) del
sistema, se vuelve bastante complicado debido a la cantidad de ecuaciones que se deben manejar.
Uno de los métodos mas comunes para realizar el analisis mencionado es el caso del método de matriz
de transferencia (MMT), este método nos permite calcular la reflectancia (R), transmitancia (T) y
absorbancia (A) de ondas planas incidentes sobre una secuencia arbitraria de capas infinitamente
extendidas, también es muy util para casos donde el sistema multicapa es periddico [16]. En MMT
cada interfaz del sistema multicapa se puede describir por una matriz de transferencia y cada capa por
una matriz de propagacién. A partir de estas matrices se puede definir una matriz que describe todo

el sistema para poder determinar R, Ty A.

31 bl 32 bz a3 b3 aee aN—ZbN—ZaNJbN-l aN bN

~d_—d, -
< d —>

Figura 3. Esquema de un sistema periédico multicapa basado en bicapas de diferentes medios dieléctricos, a 'y b.

Si consideramos el caso de un sistema periddico basado en multicapas de diferentes medios,

por ejemplo, bicapas de diferentes dieléctricos (ay b) repetidas N veces como en la Figura 3, la matriz
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de transferencia M para una celda unitaria o bicapa es el producto de cuatro matrices como en la

siguiente relacién [17, 18]:

1.45

i = F®a i) fjjab) fj@ | (149
La matriz de transferencia M (@ representa la propagacion libre de una onda dentro de la capa

del medio a y se define por:

7@ = (e“‘ada 0 ) (1.46)

0 e—ikada

donde los elementos diagonales son exponenciales que contienen el desplazamiento de fase k,d,
producido por la onda dentro del espesor d,, de la capa del medio a. También, de la expresion anterior
podemos observar que la matriz es diagonal y unimodular (det M(® = 1),

De forma andloga, la propagacion libre de una onda dentro de la capa del medio b se puede
definir por una matriz de transferencia M definida igual que la expresion 1.46, pero con el
subindice b.

En cuanto a la matriz de transferencia M(?), ésta describe las propiedades de transmision y

reflexion de la interfaz entre las capas any bn (ver Figura 2), esta matriz tiene la forma:

ff(ab) — 1(1 + Zy/Zq 1-— Zb/Za) (1.47)
2\1— 2,/Z, 1+ Zy/Z,)"

donde Z, y Z, son las impedancias de los diferentes medios (Z = %).

Por otro lado, la matriz de transferencia M(® se define por:

700 — 1<1 + Za/Zy 1- Za/Zb) (1.48)

2\1-2,/2, 1+ Z,/Z,

En este caso, la matriz de transferencia M%) describe la transferencia de las ondas que van
de la capa bna la capa an+1. Se puede notar que las matrices de transferencia M®® y /(2P presentan
la misma estructura y, ademas, son inversas una respecto a la otra (M®® = }7(@»™"y_ Otro punto
para resaltar es que estas matrices en las interfaces no son unimodulares y sus respectivos
determinantes presentan los siguientes valores:

detM@ =z,/7,,  detM®D =detM@ ™" = 7,/7, .

Entonces, al realizar el producto de matrices como en la ecuacion 1.45, podemos encontrar
los elementos de la matriz de transferencia M para una celda unitaria del sistema mencionado:

. (1.49a)
My, = [cos(kydy) + ia,sen(kydy)]e*ada,
My, = ia_sen(kyd,)e *ada (1.49Db)
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. 1.49c
M,, = —ia_sen(k,dp)e*ada, ( )

. (1.49d)
My, = [cos(kydy) — ia,sen(ky,dy)]e Hata,
donde a. son factores de desajuste que miden el acoplamiento de la capa del medio a con la capa del

medio b y se definen mediante las siguientes ecuaciones:

1/Ze  Z (1.50)
S (L NT) N S Sy
*t (zb—za>’ o a

2

Debido a que la matriz de transferencia M es resultado de las matrices ya mencionadas, esta
matriz también es unimodular (det M = 1).

Ahora, la matriz de transferencia para el sistema de la Figura 3 con N bicapas o celdas
unitarias, es definida por el producto de las matrices de transferencia M(c) de cada celda unitaria en
la estructura, que presentan los indices ¢ = 1,2,3...,N. Sin embargo, debido a que las celdas
unitarias son idénticas y periddicas, sus matrices de transferencia son iguales y no dependen del indice
¢, ademas, las impedancias Z,, y los cambios de fase ¢,, de cada capa constituyente (a y b)
permanecen constantes de celda en celda. Por lo tanto, tenemos la siguiente relacion:

(A,t,ﬂ) _ g™ (Af) 70 - (M11 M12>N_ (1.51)
N+1 A7)’ 21 Mp;
La N-ésima potencia de la matriz M satisface la condicion de unimodularidad y se puede

definir mediante la identidad de Chebyshev de la siguiente forma [17, 18]:

7o = (Mn/zv —Jn-1 Mi2)n ) (1.52)
M)y MyJy —In-1/"’

donde J es el denominado polinomio de Chebyshev y tiene la forma:

sen(NMB) (1.53)
sen(ug) ’

N =

donde up es la fase de Bloch y se define por la siguiente relacion de dispersion:
(1.54)
2cos(pp) = My + My, .
En este caso, las transmitancias y reflectancias izquierdas (-) y derechas (+) son iguales y de
forma general sus expresiones son:

1 Ry _ D 2 (1.55)

Ty = 2 12
1+ M Ty
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A partir de lo anterior, podemos emplear la matriz de transferencia M(™ (1.52) y los
elementos de matriz (1.49a-1.49d) para obtener una expresion explicita para la transmitancia del

sistema periodico analizado:

1 _ 1 (1.56)
1+ a?sen?(kydy)sen?(Nug)/sen?(ug)

14 |M1(?|2]12V

Ty

Para aplicar esta ecuacion es importante el complemento de la relacién de dispersion con la
forma cos(ug) = Ryu,,, 12 cual se puede definir mediante:

1/Z, Z, (1.57)

cos(ug) = cos(kqd,) cos(kydy) — §<_ +

Z, - Za) sen(k,d,) sen(k,dp) .

1.5 Método de expansion en modos de bulto (MEMB)

Como ya se menciono, el método de matriz de transferencia es uno de los mas comunes para
analizar y obtener los espectros opticos R, T y A de sistemas basados en arreglos con multicapas, sin
embargo, un método que se ha utilizado para complementar este tipo de andlisis y que permite tener
una interpretacion fisica de los espectros opticos [19], es el caso del método de expansion en modos
de bulto (MEMB). Las ideas principales de este método nos dicen que los campos eléctricos y
magnéticos dentro de la estructura multicapa de tamafio finito se expresan como una superposicion
de dos ondas normales de Bloch [20-22]. Para presentar este método, incluimos la descripcion formal
del desarrollo en [23].

En este caso, también vamos a considerar un sistema periédico multicapas basado en bicapas
de diferentes medios repetidas N veces, sin embargo, a diferencia de la seccion del MMT en este caso
se consideran un medio metélico y otro dieléctrico (ver Figura 3), el cual es uno de los sistemas de

interés en el presente estudio.

Zf >
:_(7—d/2 X
---------------- S
T dn
: a
11 EX
: 44,
1
|
]
: Capa 2 (dieléctrico)
: Capa 1 (metal)
Zp—> T
v

i

Figura 4. Esquema de un sistema periddico multicapa basado en bicapas de medios metalico y dieléctrico.
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A partir del esquema de la Figura 4, vamos a considerar como primer caso una onda plana
electromagnética monocromatica con polarizacién S, la cual incide en la superficie frontal del arreglo

multicapa (z = z;). En cuanto al campo eléctrico total presente en el medio I, éste puede definirse
como la suma del campo incidente (Ei) con su vector de onda Ei = (k,, 0, k,;) mas el campo de la

onda reflejada especularmente (Er) con su vector de onda Er = (k,,0,—k,;), obteniendo la siguiente
expresion:
1.58
EI — (Eieik“(z_ zf) + Ere_ik“(z_ Zf))eikxx—iwty’ ( )
donde los componentes del vector de onda incidente (Ei) gue son diferentes de ceroson k,, = k;senf
y k, = kjcosf, a su vez k; = (w/c)+/e, & es la permitividad del medio |1 y 8 el angulo de
incidencia.

Por otro lado, el componente eléctrico de la onda electromagnética transmitida en el medio
homogéneo Ill, se puede expresar como:
(1.59)

> . . .
Ey = Etelkxxﬂkzm(z— zr)—La)ty )

donde kZHI =4 SIHCL)Z/CZ - k%.
El campo eléctrico dentro del arreglo multicapa (medio 1) se expresa de la siguiente manera:

E ' gz \ e (1.60)
E; = (Bi"Ukz(Z)elkzz + Bl—U_kz(Z)e—lkzz )elkxx—lwtj)’

donde 81i son las amplitudes que se determinaran y Uy, son las partes periodicas de las ondas de

Bloch (Uyy,(z + a) = Uy, (2)), las cuales se pueden expresar de forma conveniente como [22]:

+ +

ik,,z BZ —ik,,z :
etz + —e 2% g d/2—a<z< —d/2,

2
~|B* (1.61)
Usg,(2) = et 70 | '
—etkaZ 4 e7thnZ i —d/2<z< d/2.

1
En esta expresion, las amplitudes AT, B, AT y B; representan a las amplitudes de las ondas
planas que se encuentran dentro de las capas metélica y dieléctrica de la celda unitaria cero del
sistema.

Partiendo de la relacion de dispersion para polarizacion S [16]:

_ 1ks kg
cos(k,a) = cos(k, d)cos(ky,(a—d)) — AV + o sen(k, d)sen(k,,(a — d))
22 z1

la cual se retomara y explicara mas adelante, existen dos soluciones independientes: una con el

numero de onda de Bloch k, y la otra con —k, sin importar en que zona de Brillouin se encuentra k.
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Por lo tanto, utilizando las ecuaciones 1.58 -1.60, la ley de Faraday y aplicando las
condiciones de frontera de Maxwell para las componentes tangenciales de los campos magnético y
eléctrico totales en las superficies frontal (z = z;) y trasera (z = zr) del sistema multicapas, se pueden

determinar las siguientes expresiones:

1.62
E;+ E,= a*Bf + a By, ik, (E;+ E,) =& *Bf + a'" "By, (1.62)
s ey s (1.63)
E, = B7By + B7By, ikyyEr = BBy + BBy,
Donde se introdujeron las siguientes cantidades:
. . (1.64)
at = atettkz?r, g't = g'*fetikzzs
Bt = Bretikszr Bt — prEetikz (1.65)
donde:
, AUy, _ (1.66)
a’i = Uikz(zf)’ o T — a7 _ Zf + lkZUikz(Zf) )
, AUy, ] (1.67)
ﬁi = Uikz(zr): B f=—T * lkZUikz(Zr) .
dz |z =z,

Resolviendo el sistema algebraico de las ecuaciones 1.62 y 1.63, podemos obtener las
ecuaciones explicitas para los cocientes de las amplitudes de las ondas reflejada (E,) y transmitida

(E;) respecto a la amplitud de la onda incidente (E;):

E,  iky(a®+ a7y)—(a'"+ a'7y) (1.68)

5= E;  iky(at+ ay)+@t+ a"y)’

L E, _ 2iky, (ﬁ+eikz(zr_zf)+ ﬁ—ye—ikz(zr—zf)) (1.69)
STE iky(at+ ay)+ (@'t + a'7y) ’
donde:
_ ik, Bt — Bt 2tz (1.70)
kB~ — B'~

Sabemos que podemos obtener tanto la reflectancia (R) como la transmitancia (T) aplicando
la norma al cuadrado para los cocientes de las ecuaciones 1.68 'y 1.67.

Por otra parte, considerando ahora el caso donde la onda plana electromagnética
monocromética, la cual incide sobre el sistema multicapa, presenta polarizacién P. La forma para
calcular las expresiones de los coeficientes de transmision y reflexion para este caso es muy similar

al caso con polarizacion Sy resultan de la siguiente manera:
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1

H, UI‘E_IZI(Z+ TP - £(zf) (r+eme) &
1, = — = = ’
p H; ll;_]zl({++ (—¢)+ %({H{- ('—d))
H, ZHE—fI(n+eikz(zr‘Zf) + 0 ek ) (1.72)
tp = H, ik, - 1 = ’
Gt )+ S(Zf)(z++ "~¢)

donde H,., H; y H; son las amplitudes de las ondas reflejada, transmitida e incidente, respectivamente.
También se definen las siguientes cantidades:

ikyum™ /e — 't /e(z) 21k (zr—2f) (1.73)
ik ™ /& — n'"/€(2) '
, AV, _ (1.74)
Ot =Vik,(z), {*= iz lz=z 7T ik, Vi, ()
z f
v Wik, . (1.75)
Nt = Vi, (z), n't= — + ik, Vi, (2,),
Z Z = Z,

donde Vy, (2) representan las partes periddicas de la onda de Bloch para el campo magnético total

en el arreglo multicapa (medio I1) y de forma similar al caso previo se puede expresar como:

Cy Dy _,
(—2+e”‘222+ —ie“kﬂz si d/f2—a<z< —-d/2,
1

£ (1.76)

Vi, () = etz {71
1

+e”‘212 + e"tknZz g —d/2<z< d/2.

1
Finalmente, las amplitudes C;*, D, ¢ y D también se asumen como las amplitudes de las
ondas planas que se encuentran dentro de las capas metalica y dieléctrica de la celda unitaria cero del

sistema.

1.6 Método de matrices para evaluar la reflectancia total de un sistema multicapas
gue incluye capas absorbentes

Ya se ha mencionado la utilidad de los métodos basados en matrices para facilitar los analisis
de espectros Opticos (R y T) en sistemas multicapas, otro método que sera de utilidad en el presente
estudio es el desarrollado por Heavens [24], este método introduce una notacion para los elementos
de matriz de forma que permitan expresar relaciones para cualquier nimero de capas y por otra parte,
de forma conveniente los resultados expresados en términos de coeficientes de Fresnel presentan una
forma compleja, esto debido a que la m-ésima interfaz (m™) se escribe como 7, = gy + iRy Yty =
1+ g, + ih,,. Por lo tanto, la ultima y pendltima capa pueden ser consideradas como medios

absorbentes, con indices de refraccion de la forma n,,,_; = ny—1 — thy—1 Y Ny = Ny, — ihyy,, €sta
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consideracion es de interés ya que las celdas solares que se analizardn presentan una estructura en la
que las Gltimas dos capas son medios semiconductores absorbentes, como el caso de celdas solares

basadas en CdS / CdTe. Entonces, para el caso de incidencia normal tenemos las siguientes
expresiones [24]:

I Gy + 1) + ey + k)?”
2(nm—lkm - nmkm—l) (1'78)
hm

C (et + )2+ (kg + kp)?

Si el espesor de la capa (m — 1)"es d,,,_;, entonces el término de la fase e!¥m-1 en la m-
ésima matriz se define como:

. i2m . . (179)
eidm-1 = eT(nm'l_ ikm—1)dm-1 _ e¥m-1g¥m-1
21 2
donde ap,—1 = Tkm—ldm—l YVm-1= Tnm—ldm—l-

Una notacion de doble sufijo denota los elementos del producto de matrices. Asi los
elementos del producto (C;) (C,) se escriben como:

<p12 +iq1; T2 Fisp )

Por la multiplicacién de matrices, es necesario aplicar relaciones de recurrencia para poder
obtener los elementos de (C;) (C,) .... (C,,—1), estas relaciones tienen la forma:

Pin+1 = P1inPn+1 — 9indn+1 T Tinbn+1 — SinlUn+1 )
Q1n+1 = 91nPn+1 T Pindn+1 t Sintn+1 T Tinlnta
Tin+1 = Pin"n+1 — QinSn+1 T TinVn+1 — Sin@n+1
Sin+1 = QinTn+1 T P1nSn+1 T SinVn+1 + TinWnta (1.80)
tint+1 = tinDPn+1 — UWinGn+1 T Vinln+1r — @inlnst
Uin+1 = UinPn+1 T tinGni1 T Winlns1 + Vinlnsa

Vin+1 = binTnt1 — UinSn+1 T VinVn41 — W1nWni1

Win+1 = UinTn+1 T linSn1 + WinVnir + VinWny1 )

La m-ésima matriz se expresa de la siguiente manera:

co= < eidm_]_ Tmeidm—1> _ (pm + lqm Tm + ism ) (181)
m — - )

rme_idm—l e_idm—l tm + lum vm + lwm

Pm = €9m"1CoSYm_q

qm = e“misenym_q
T = €9m=1(gyCOSYm_1 — hypsenym_1)
= em=1(hy,coSYm—_1 + gmSeNYm_1)
tm = €%m=1(gmCoSYm—_1 + hypseny,_q)
Uy, = €91 (hpy,COSYim—1 — gmS€NYm—1)

Uy = e~ m=1cosym_4q

Wy, = —e Ym-tseny,, 4

Sm
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Finalmente, Heavens [24] nos dice que la expresion para obtener la reflectancia de un sistema
de varias capas es:
_ thtub (1.82)
PR tah

1.7 Aproximacién de homogeneizacion no local para el calculo de parametros
efectivos

Si propiedades como la permitividad (&) se repiten en sistemas periddicos como el caso de
los metamateriales, por ejemplo, metamateriales hiperbolicos basados en estructuras multicapas con
componentes metal-dieléctrico (ver Figura 3), se vuelve muy relevante e interesante poder realizar
aproximaciones tratando este tipo de estructuras como un medio homogéneo. Debido a esto, pueden
ser descritas de forma simplificada por pardmetros efectivos como el tensor de permitividad efectivo.

Para el caso de estructuras multicapas, una de las formas mas comunes de calcular las
componentes de la permitividad efectiva es aplicando la aproximacion del medio efectivo (EMA, por
sus siglas en inglés) [25]. Considerando un arreglo compuesto de materiales locales e isotrépicos, a
partir de EMA podemos obtener las componentes del tensor de permitividad efectiva, el cual resulta
diagonal y sus valores principales se definen por las siguientes expresiones [25]:

1 a-9 +L (1.83)

EMA) — :
eé ) & €

EMA EMA
eMY = M = ¢ f e (1- 1),

Para el caso ya mencionado con componentes metal-dieléctrico, &; es la permitividad del
medio metalico y &, la permitividad del medio dieléctrico, f es la fraccion de llenado del metal.

Una de las suposiciones mas importantes para aplicar las expresiones 1.83 es que el campo
electromagnético varia ligeramente dentro del sistema multicapas, es decir, que el tamafio de una
celda unitaria (a) es mucho mas pequefio comparado con la longitud de onda de la luz incidente.
Particularmente, para estructuras periédicas multicapa que presentan componentes metalicos, la
aplicacion de EMA falla debido al efecto de profundidad de piel en los metales, este efecto implica
una variacion dréstica del campo electromagnético dentro del medio metélico [26]. Por lo tanto, en
los Gltimos afios se han desarrollado teorias de homogeneizacién, las cuales describen el sistema como
un medio homogéneo anisotropico no local y presenta expresiones explicitas para calcular las
componentes del tensor de permitividad efectiva.

En este trabajo se aplicara la aproximacion de homogeneizacion no local (NHA, por sus siglas
en inglés) desarrollada en [23], esta aproximacion nos permite describir la estructura de banda
fotonica completa a cualquier frecuencia y valor arbitrario del nimero de onda de Bloch y es vélida

también para longitudes de onda arbitrarias.
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Para el desarrollo de NHA es importante de nueva cuenta considerar dos tipos de polarizacion
Sy P, los cuales también se refieren a los modos transversales eléctrico (TE) y magnético (TM),
respectivamente, para el modo TE no hay campo eléctrico en la direccion de propagacion y para el
modo TM no hay campo magnético en la direccion de propagacion. También, se retoman las
relaciones constitutivas, en este caso para medios no magnéticos D = ¢(z)E y B = H, donde la
permitividad e(z) es una funcion periodica que depende de las coordenadas a lo largo de la direccion
de crecimiento del sistema periodico.

Comenzando con la polarizacion TE, la forma de los campos eléctrico y magnético se pueden
expresar de la siguiente manera:

(1.84)

E = Ejeltr= oty H = (Hy(2)% + Hy(2)2)ehx 10t

donde la componente conservada del vector de onda (k, ) ha sido orientada de forma paralela al eje

X. Por lo tanto, podemaos escribir las ecuaciones de Maxwell en la forma:

OE. (2) . (1.85)
S22 S 280, k() =SB,
| ) o (1.86)
—ik,H,(z) + Fraa _l?Dy(Z) .

Entonces, la solucion de las ecuaciones 1.85 y 1.86 utilizando las relaciones constitutivas

mencionadas, presentan la forma de ondas de Bloch:
E,(z) = E, ,(2)exp(ik,z),
Dy (2) = Dy, (2)exp(ik,2),
Hj(z) = Hj,(2)exp(ik,z),

aqui j=x, z, el subindice p indica que la funcion es periddica, la cual presenta el mismo periodo que

(1.87)

€(2) y k, es el numero de onda de Bloch. Sustituyendo las ecuaciones 1.87 en 1.85y 1.86 y ademas

promediar espacialmente las ecuaciones resultantes en una celda unitaria, podemos obtener:

) 1) (1.88)
_kz(Ey,p) = ?(Hx,p> , kx<Ey,p> = ?(Hz,p) ,
_ wi(Dyy) (1.89)
_kx(Hz,p) + kz<Hx,p> - ?m (Ey,p) ’

donde (-) simboliza el promedio espacial en la celda unitaria. Cabe resaltar que las derivadas respecto
a z promediadas en z de los diferentes campos (E y H) se establecen como cero debido a que estas
funciones son periddicas. Ademas, comparando las ecuaciones anteriores con las amplitudes de los
campos electromagnéticos TE en un medio homogéneo no magnético, se puede definir la componente

y del tensor de permitividad efectiva como:
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- (D : ) (1.90)
SeffJ’(w’k) = (E;/Z) ’

donde k = (k,, 0, k,). Este parametro efectivo se obtiene para valores arbitrarios del nimero de onda
de Bloch (k). Por otra parte, la relacion de dispersién fotonica para los modos electromagnéticos TE
se puede escribir de la misma forma que para un medio dieléctrico homogéneo no local:
2 (1.92)
w -
k; + k,zc = C_2 geff,y(w' k) ,
esta relacion de dispersion nos permite describir la estructura de banda foténica completa para los
modos TE.
Analizando ahora el caso de la polarizacion TM, podemos expresar a los campos eléctrico y
magnético como:
- et it . ~ ke i (1.92)
H = Hyetx*"t0ty  E = (Ex(2)% + E,(2)2)et=*~ 10t
De forma andloga al procedimiento para los modos TE, en este caso podemos definir las

componentes x y z del tensor de permitividad efectiva como:

=y (Dyp) Sy (Dzp) (1.93)
geff,x(w'k): (Ex;))' geff,Z(w'k): (EZZ>'

Asi mismo, de manera similar al caso anterior, la relacion de dispersion foténica para los
modos electromagnéticos TM tiene la siguiente forma:
k2 k2 w? (1.94)
==+ == —7
geff.x(w’ k) geff.Z(w' k) ¢
esta relacion de dispersién nos permite describir la estructura de banda foténica completa para los
modos TM.

Para el analisis del sistema presentado en la Figura 3, es importante conocer la permitividad

periddica e(z), la cual caracteriza al sistema y dentro de la capa metalica esta descrita por una
permitividad que depende de la frecuencia dentro del modelo local de Drude:
w3 (1.95)
&g(w)=1- m,

donde w, es la frecuencia de plasma metalica y v, es el parametro de amortiguamiento. En el caso
de las capas dieléctricas, £(z) es igual a una permitividad constante ¢,.

Un modo de derivar de forma analitica las relaciones de dispersion para los modos
electromagnéticos TE y TM es resolviendo las ecuaciones de Maxwell en cada capa del arreglo

multicapa, aplicando la condicién de continuidad de las componentes tangenciales de los campos
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eléctricos y magnéticos en las interfaces metal-dieléctrico junto con el teorema de Bloch [16]. Para
el caso de polarizacion TE se obtiene la siguiente relacion de dispersion:
cos(k,a) = cos(kyd)cos(k,,(a—d))

(1.96)
1 kzl kzz
— =|—+ —)sen(k, d)sen(k,,(a —d)),
2 kzZ kzl
y para la polarizacion TM, la relacion presenta la forma:
cos(k,a) = cos(k,1d)cos(ky,(a —d)) (1.97)

1 &3k, E1kz2>
2(E1kzz+ . sen(k, d)sen(k,,(a —d)),

donde k,; = &g w2/c?2 —k2y k,, =+ e;w?%/c? — k2 son los componentes z de los vectores de
onda de las ondas planas electromagnéticas en las capas de metal y dieléctrico, respectivamente.
Finalmente, sabemos que k, es el nimero de onda de Bloch y del esquema de la Figura 4 sabemos
que el espesor de la capa metalica es d; = d y de la capa dieléctrica es d, = a — d, donde a es el
espesor de la celda unitaria del sistema.

1.8 Determinacion tedrica de la eficiencia de conversion de una celda solar

Una parte de gran importancia para este trabajo es lograr llevar a cabo la evaluacion del
desempefio de la capa antirreflejante (basada en metamateriales laminados) en dispositivos
fotovoltaicos, con este fin, se analizara como influye considerar la CAR al momento de obtener la
eficiencia de conversion de forma tedrica de una celda solar basada en CdS/CdTe. Para lograr esto,
se empleara el desarrollo descrito por S. Sze [27], el cual permite determinar la fotocorriente y la
respuesta espectral (SR, por sus siglas en inglés). Mediante la obtencion de estos parametros podemos
establecer la eficiencia del proceso para convertir fotones a cargas, particularmente, la SR nos indica
el nimero de portadores recolectados por foton incidente a cada longitud de onda.

El desarrollo en [27], comienza estableciendo una expresién para el porcentaje de generacion
de pares electrén-hueco a una distancia x de la superficie del semiconductor y tiene la siguiente forma:

(1.98)
G(A.x) = a(HFD[1 - RAW)]exp[-a(D)x],
donde a (1) es el coeficiente de absorcion, F(A) es el nimero de fotones/cm?/s por unidad de ancho
de banda 'y R(A) es la fraccion de esos fotones reflejados de toda la estructura de la celda solar. Cabe
mencionar que dentro de este parametro de R(A) se puede observar el efecto de implementar la
incorporacion de la capa antirreflejante al dispositivo fotovoltaico. Debido a esto, se utilizara el

método de Heavens [24] descrito en la seccion 1.6, para complementar este analisis, sabemos que
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este método nos permite calcular R para un sistema de muchas capas y ademas considera las Ultimas
dos capas como medios absorbentes.

Considerando condiciones de baja inyeccion, las ecuaciones de continuidad unidimensionales
en estado estacionario para electrones en el semiconductor tipo p y para huecos en el semiconductor

tipo n, se pueden expresar como:

np_npo_i_l%:()’ Gp_Pn—PnO_E%:O. (1.99)
(- q dx T, q dx

G, —
donde n,, es la densidad de electrones libres, p,, es la densidad de huecos libres, el subindice cero
indica un valor inicial, q es la carga del electron y 7,, y 7, son los tiempos de vida del hueco y del
electrdn, respectivamente. Ademas, las ecuaciones para densidad de corriente son:
dp (1.100)

= n
Jo = quppnE + quE-

- dny,
Jn = qunnpE + qDn—-=,
Aqui, uy, es la movilidad del hueco y p,, la movilidad del electron, D,, y D,, son los coeficientes de
difusion del hueco y del electrén, respectivamente. En el caso de celdas solares que presentan una
unioén tipo n sobre p, como en la Figura 5, donde la parte superior es el semiconductor tipo ny la base
uno tipo p, pueden emplearse las ecuaciones 1.98, 1.99 para huecos (caso p) y 1.100 también para
huecos, para obtener una expresion para la parte superior de la union:

&2p, Dr — Dy (1.101)
DPW + (ZF(l - R)exp(—ax) - T =0,

cuya solucion general es de la forma:

aF(1-R)t, (1.102)

Pn — Pno = Acosh(x/L,) + Bsenh(x/L,) — T exp(—ax),
P

1/2 . . ./ . ..
donde L, = (D,7,) % es 1 longitud de difusion. Para continuar se establecen dos condiciones de
frontera, la primera es en x = 0, donde se presenta una superficie de recombinacion con una velocidad

de recombinacion S, que se expresa como:

d(pn - pno)
DpT=5p(Pn—Pno) a x=0

Por otra parte, la segunda condicion es en el borde de agotamiento, donde el exceso de

densidad de portadores es pequefio debido al campo eléctrico en la region de agotamiento:

Pn — Pno =0 a X=X
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Figura 5. Esquema de una celda solar representando la capa CdS (tipo n) y la capa CdS (tipo p). EI nimero de portadores
colectados se obtiene en la parte superior (x = x;), en la base (x = xj+W) y dentro de la regién de agotamiento (xj < x <
xj+W). W es el ancho de la region de agotamiento. Ln y Lp son las longitudes de difusion de los portadores tipo n'y p,
respectivamente. H es el espesor de la celda entera y H’ es la region neutral en la base de la capa tipo p.

Por lo tanto, mediante estas condiciones de frontera podemos obtener una expresién para la
densidad de fotocorriente resultante de los huecos en el borde de agotamiento:

Jp = [qF(1 = R)aL,/a*L3 — 1]

S L S L
( P4 al ) _“x( p cosh + senh j) (1.103)
Dy Dp Lp Ly -
X ST —alye ax
D—senh + cosh - X
Ly Ly

Esta fotocorriente se recolectaria de la parte superior de la unién tipo n-p a una longitud de
onda dada, esto considerando que la regién es uniforme en tiempo de vida, movilidad y nivel de
dopaje.

De manera analoga, para obtener la fotocorriente generada debido a los electrones
recolectados en el borde de agotamiento (x = x; + W), se pueden emplear las ecuaciones 1.98, 1.99
y 1.100 para el caso de electrones (caso n), ademas de las condiciones de frontera. La primera
condicion establece que el exceso de densidad de portadores es casi cero en el borde de la region de
agotamiento, es decir:

Ny, —Npe =0 a x=x;j+W
donde W es el ancho de agotamiento (ver Figura 5).

La segunda condicion establece que la superficie de recombinacion trasera toma lugar en el
contacto 6hmico, o de otra forma:

Sn(np — npo) = —Dpdn,/dx a

=
I
T

aqui, H es el ancho de la celda entera. Por lo tanto:
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_qF(1- R)aL [a(x;+w)]
n - ZLZ -1
S L o (1.104)
( 2 [cosh( ) ‘“H’] + senh (—) + aL,e”*H’
X< al, — ,n )
DL se nhf + cosh
n Tl

donde H' es la regién neutra de la base p como se observa en la Figura 5. En este caso también se
asume que la region analizada es uniforme en tiempo de vida, movilidad y nivel de dopaje.

Otro caso por analizar es la region de agotamiento, en la cual también se presenta la
generacion de algo de fotocorriente. En esta region el campo eléctrico es generalmente alto, debido a
esto los portadores fotogenerados son acelerados fuera de la region de agotamiento antes de que el
proceso de recombinacion pueda ocurrir. Por lo tanto, la fotocorriente por unidad de ancho de banda
es igual al nimero de fotones absorbidos:

Jar = QF(1L = R)eCa0[1 — o). (1.105)

Finalmente, la fotocorriente total a una longitud de onda dada se puede obtener mediante:

(1.106)
JO =], + (D) + Jar(A) .

La respuesta espectral es la suma de la ecuacion anterior dividida por gF (1 — R) para el caso
de la respuesta espectral interna:

SR = Vo) +Jn (D) + Jar (D] (407
qF (1 qF(1—R) VP " "

La respuesta espectral interna ideal para un semiconductor con cierta energia de banda
prohibida Eq es una funcion de paso, la cual es igual a cero cuando hv < Ej; e igual a la unidad cuando
hv > Eg.

Otro parametro importante para poder analizar una celda solar y obtener la eficiencia deseada
es la curva |-V caracteristica, la cual se presenta en la Figura 6 junto con los circuitos equivalentes
idealizados de una celda solar tipo n-p.

Mediante el circuito b de la Figura 6, el cual considera la resistencia en serie (Rs), generada
por los contactos metélicos, y la resistencia shunt (Rsn), generada por las pérdidas en el material
semiconductor, podemos obtener una expresion para calcular la corriente (1) y poder generar la curva

I-V caracteristica:

I =Ijex

[q(V—IRs)] (V—IRS) lse (1.108)
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donde I, es la corriente de saturacion del diodo, Isc es la fotocorriente con pérdida 6ptica multiplicada

por el area de los contactos y n es un factor de idealidad del diodo.

I
.
L — -
P “-1}1 _
JNORE SR S Co——
l et
e
L
c) e
R G
e Rectangulo de
b) R %ﬁ%ﬁ%ﬁ%% maxima potencia
I, sh s o
. e (Fn= T+ Vin)
e

e S R i

\T

Figura 6. a) circuito equivalente idealizado para una celda solar tipo n-p [27], b) modificacion del circuito para incluir
la resistencia en serie de la pérdida 6hmica en la superficie frontal y la resistencia shunt de las corrientes de fuga [27] y
¢) curva |-V caracteristica de una celda solar bajo iluminacion, en este grafico podemos observar los puntos donde se
obtienen los valores de: corriente de corto circuito (Isc), voltaje de circuito abierto (Voc), potencia méaxima (Pm) y el
voltaje (Vm) y corriente (Im) maximos.

De una curva I-V caracteristica, como la de la Figura 6 (c), se puede definir el factor de
Ilenado, el cual es una relacién entre la potencia méxima (B,,) y el producto del voltaje de circuito
abierto (Voc) y la corriente en corto circuito (lsc), es decir:

P Ly Vim (1.109)

FF = = ,
Voclsc  Voclsc

De forma grafica, este parametro es una medida de la calidad de la forma de la curva y es
importante para analizar el rendimiento de la celda.

Finalmente, la eficiencia de conversion (1) de una celda solar se puede calcular relacionando
la potencia maxima (B,,) que se puede obtener de la celda con la potencia total que incide sobre la
celda (P;,,), esta relacion tiene la forma:

7] = — = = .
Pin Pin Pin
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Capitulo 2

Metodologia

2.1 Obtencion de parametros efectivos y espectros opticos (R y T) de metamateriales
laminados

Para lograr el primer objetivo particular planteado, se llevé a cabo el desarrollo de diferentes
programas de cdmputo en Fortran basados en los formalismos tedricos tanto del método de matriz de
transferencia (MMT) como con del método de expansion en modos de bulto (MEMB) [23]. Para
complementar la informacién obtenida y tener una mejor descripcién de los sistemas analizados,
también se implementd la forma de obtener los componentes del tensor de permitividad efectiva
mediante el uso de la aproximacion del medio efectivo (EMA) [25] y la aproximacion de
homogeneizacion no local (NHA) [23]. Por lo tanto, uno de los programas desarrollados nos permitio
calcular los espectros épticos de reflectancia (R) y transmitancia (T) a partir de MMT y también los
parametros efectivos mediante EMA, de forma analoga con un segundo programa se obtuvo la misma
informacion, pero aplicando MEMB y NHA.

El proceso para utilizar los diferentes programas de computo es el mismo y consta de los

siguientes pasos:

1. Determinacién del componente metalico y dieléctrico del metamaterial.

2. Una vez definidos los componentes es necesario contar con una base de datos del
indice de refraccion (n) y del coeficiente de extincion (k) de cada material. Para el
presente estudio, los sitios [28] y [29] han sido de gran relevancia para la obtencion
de datos.

3. Conny k se pueden emplear las ecuaciones 1.23 y 1.24 para obtener los valores de
la parte real (¢") e imaginaria (¢'’) de la permitividad a diferentes longitudes de onda.

4. Siambos componentes del sistema presentan diferentes rangos de longitudes de onda
en su base de datos, es necesario realizar una interpolacion y ajustar el rango respecto
al material que presenta un rango més corto. Para este punto y el anterior fue
importante el uso del software de andlisis de datos Origin desarrollado por la
corporacion OriginLab.

5. Con los datos correctos de €' y €' ya se pueden generar archivos con terminacién

.dat para correr adecuadamente el programa.
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6. Determinacion de parametros importantes, los cuales son: espesor de la capa metélica
y dieléctrica, nimero de bicapas o celdas unitarias y angulo de incidencia. Cabe
mencionar que para este estudio los analisis se llevaron a cabo bajo incidencia
normal, esto debido a que la mayoria de los estudios de dispositivos fotovoltaicos
gue se reportan es a este angulo.

7. Finalmente, con los pasos anteriores es posible correr los diferentes programas y

obtener archivos de salida con los datos de R, T y &, para su respectiva

manipulacion y analisis.

Partiendo del proceso establecido se pudieron obtener y analizar espectros de diferentes
sistemas variando todos los parametros posibles, lo cual nos permiti6 analizar como influyen estos
parametros en el disefio del metamaterial que se pretende usar como CAR. Aunado a esto, se lograron
obtener sistemas con las configuraciones mas eficientes de acuerdo con los espectros de Ry T, los
cuales se pueden considerar aptos para funcionar como CAR.

Dentro de los componentes metalicos mas relevantes estudiados se encuentran: Au, Ag, Pt,

Zn, Cu, Pdy Al. Por otro lado, los componentes dieléctricos fueron: Si, SiN, SiOz, TiOz, MgF,, ZrO,.

2.2 Incorporacion de la CAR basada en HMMs laminados

Para llevar a cabo la evaluacion del metamaterial propuesto como CAR, se desarroll6 un
programa de computo mediante el software matematico MATLAB, el programa se basa en el
formalismo desarrollado por S. Sze [27]. En esta parte del estudio fue de gran importancia el apoyo
y colaboracién de la Dra. Carolina Janani Diliegros Godines, ademas de su experiencia en dispositivos
fotovoltaicos fue de gran importancia su contribucion con datos experimentales de celdas solares
basadas en CdS/CdTe, tanto datos de ambos semiconductores como del 6xido conductor transparente
(TCO, por sus siglas en inglés).

Como se menciond en el formalismo de la aproximacion de S. Sze en el capitulo anterior, un
parametro importante para el desarrollo es el célculo de la reflectancia de la celda solar mediante el
método de Heavens [24]. Para este fin, también se elaboré un programa de computo en MATLAB
basado en este formalismo.

Entonces, para obtener la R total de la celda, el programa requiere los datos de n y k, los
cuales de forma similar a los programas de la seccion anterior deben presentar el mismo rango de
longitudes de onda, en este caso se deben acomodar los datos de cada capa que compone al dispositivo

fotovoltaico, un esquema de este Ultimo se muestra en la Figura 7. Posteriormente se proponen los
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espesores de cada capa del sistema y el programa estara listo para obtener la reflectancia de la celda
solar, la cual ya puede emplearse en el formalismo de S. Sze.

dieléctrico CdTe
o metal Cds
Cd,Sn0,
® vidrio
CAR
I'S /'y A I'N
. . o N

Figura 7. Estructura de una celda solar basada en CdS / CdTe. El esquema presenta una CAR basada en metamateriales
laminares con componentes metal y dieléctrico.

En el caso del programa basado en el método de S. Sze, aparte del pardmetro de la R del
sistema y de n 'y k, también necesita datos de los coeficientes de absorcion de los semiconductores,
datos del espectro estandar de iluminacion AML1.5, la transmitancia del TCO, espesores y otros
parametros mas generales que aparecen en las ecuaciones del formalismo, como la temperatura y
algunas constantes universales. Con estos parametros determinados, se pueden calcular las diferentes
densidades de corriente, la respuesta espectral y la curva I-V caracteristica.

Mediante estos programas se logr6 simular el comportamiento de una celda solar basada en
CdS/CdTe para poder comparar cdmo se alteran los parametros caracteristicos de las celdas solares
con y sin CAR. Estos parametros caracteristicos analizados fueron: voltaje a circuito abierto (Voc),

corriente en corto circuito (Isc), potencia méxima (Pm), factor de llenado (FF) y eficiencia solar ().
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Capitulo 3

Transmitancia y reflectancia para sistemas metal — dieléctrico

3.1 Andlisis y comparacion de programas de computo empleados en la obtencion de

espectros dpticos de transmision y reflexion

Para comenzar la seccion de resultados, se llevé a cabo el analisis de los resultados obtenidos

con los diferentes programas de computo desarrollados a partir de las teorias del método de matriz de

transferencia y de expansion en modos de bulto mencionadas previamente. Ademas, se realizo

también la comparacién contra el software ya consolidado y de uso abierto de la compafiia Filmetrics

[29]. Para realizar este andlisis se obtuvieron los espectros Opticos de reflectancia y transmitancia del

primer sistema analizado (Si — Ag). En la Figura 8 se muestran espectros respectivos a las

configuraciones de 15 bicapas con capas de Si de espesor de 24 nm y de Ag de 12 nm, y un sistema

de 3 bicapas con capas de Si y Ag de espesores de 30 nm para cada capa.
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Figura 8. Comparacion de espectros de reflectancia y transmitancia obtenidos a partir de programas basados en diferentes
teorias (MMT y MEMB) y mediante el software de uso abierto de la compafiia Filmetrics. Los espectros corresponden a: a)
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y b) Sistema de 15 bicapas con componentes de Si (24 nm) y Ag (12 nm), c¢) y d) Sistema de 3 bicapas con componentes de
Si (30 nm) y Ag (30 nm).

A partir de los espectros mostrados podemos observar que mediante los programas basados
en las teorias de MMT y MEMB se obtuvieron practicamente los mismos resultados tanto en
reflectancia como en transmitancia de ambos sistemas analizados. Ademas, a partir de la comparacion
con Filmetrics, se logré la obtencion de los mismos espectros en todos los casos validando asi los

programas desarrollados.

3.2 Estudio y andlisis de los diferentes parametros que influyen en el disefio de
metamateriales laminares como CAR

3.2.1 Andlisis de diferentes bases de datos para Ag

Una de las ventajas mas relevantes de haber desarrollado programas de computo propios es
la oportunidad de analizar y controlar la base de datos o valores de n(A) y k(L) de los materiales
empleados para realizar los calculos de los pardmetros Opticos observables. Para analizar la
importancia de este aspecto se llevo a cabo la obtencién de los espectros dpticos de reflectancia y
transmitancia de un sistema de 15 bicapas con capas de SiO. de 90 nm de espesor y de Ag de 8.1 nm
de espesor. Los valores de n y k utilizados corresponden a Ag de distintos espesores: 20 nm [30], 8.1
nm [31] y peliculas gruesas [32] (ver Figura 9). Las peliculas gruesas tienen espectros de n y k
parecidos a los reportados por Palik para plata en geometria de volumen. Los espectros de n y k de
las peliculas de 20 nm tienen semejanza con aquellos reportados por Palik y varian ligeramente en
magnitud. Los espectros n'y k de las peliculas de 8.1 nm son distintos a los reportados por Palik. Esto
se debe a que las peliculas de 8.1 estan por debajo del umbral de percolacién microestructural y, en
consecuencia, su resistividad eléctrica ha incrementado ordenes de magnitud respecto al
comportamiento metalico tipico de la Ag. Los valores de ny k para el SiO, corresponden a peliculas
delgadas reportadas por Rodriguez et al., [33]. Note que los espectros de reflectancia y transmitancia
del sistema SiO2/Ag se obtuvieron fijando el espesor de la plata en 8.1 nm, aunque los ny k provengan
de peliculas gruesas. Esto se hizo deliberadamente para apreciar las distintas respuestas épticas del
apilamiento de bicapas de SiO./Ag. De esta manera, el Unico espectro para el cual la Ag tiene
correspondencia con su espesor reportado es aquel que utiliza los ny k de la pelicula de 8.1 nm.

La Figura 9 presenta los espectros de reflectancia y transmitancia para el sistema analizado.
Con las bases de datos de diferente espesor a Ag-8.1nm se lograron obtener longitudes de ondas de
paso dentro de la mayoria del espectro visible en ambos espectros e incluso con valores alrededor del

5 % de reflectancia. No obstante, estos resultados no son confiables ya que, como se menciond
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previamente, el Unico espectro para el cual la Ag tiene correspondencia con su espesor es la Ag-8.1

nm, de manera gue es la méas precisa por la configuracién del sistema analizado.
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Figura 9. Comparacion de espectros de reflectancia y transmitancia obtenidos a partir de diferentes bases de datos
correspondientes a peliculas de Ag de diferentes espesores. Los espectros corresponden al sistema de 15 bicapas con
componentes de SiOz (90 nm) y Ag (8.1 nm). Adicionalmente se muestra la parte real (¢’) e imaginaria (¢’*) de la
permitividad correspondiente a cada base de datos.

Desde los espectros de reflectancia y transmitancia se observan resultados totalmente
diferentes en funcion de los n y k de la plata utilizada. Para el caso del sistema que utiliza los ny k
de la Ag-8.1 nm, solo se aprecia una banda de paso de 300 nm a casi 500 nm donde la transmitancia
apenas alcanza el 30 %. Ademas, a partir de 500 nm a mayores longitudes de onda se observan valores
muy cercanos a 0 en ambos espectros. Este resultado indica una gran absorcion en los apilamientos
del sistema SiO2/Ag, el cual probablemente es causado por el fenémeno de resonancia de plasmones
de superficie y a la calidad de las peliculas, factores que son mucho mas relevantes a estas
dimensiones [34, 35].

Es por esto por lo que la base de datos debe ser lo méas acorde posible respecto al sistema
analizado y mas en el caso del componente metalico, ya que es el que puede influir mas en la
absorcién del sistema. Debido a que es complicado contar con una variedad de bases de datos
experimentales de peliculas con diferentes espesores, en el presente estudio se realizaron

aproximaciones con las bases de datos ya mencionadas.

3.2.2 Variacion de nimero de bicapas

Aprovechando el sistema analizado previamente con capas compuestas de Si (24 nm) y Ag
(12 nm), donde se utilizé la base de datos de peliculas gruesas de Ag [32], se analizé el efecto de
modificar el pardmetro de nimero de celdas unitarias o bicapas en el sistema. A continuacion, se
presentan los espectros de reflectancia y transmitancia correspondientes a sistemas con 3, 5, 10y 15

bicapas.
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Figura 10. Comparacion de espectros dpticos de reflectancia y transmitancia variando el nimero de bicapas. El sistema
analizado est4 conformado de capas de Si con 24 nm de espesor y capas de Ag con 12 nm.

Observando los espectros de la Figura 10 podemos notar que en ambos casos se presentan
oscilaciones debido a las interferencias en el sistema, las cuales son proporcionales al nimero de
bicapas. En los sistemas con 3 y 5 bicapas se presentan N (bicapas) — 1 oscilaciones, las cuales se
asocian a resonancias de Fabry-Perot que surgen debido a las maltiples ondas reflejadas en los limites
de toda la estructura multicapa [18]. Conforme incrementa el nimero de bicapas se deja de cumplir
la relacion mencionada debido a que el sistema presenta pérdidas y dispersion por el componente
metélico.

Debido a este incremento de oscilaciones en los espectros, también se logra obtener una
reduccidn en el caso de la reflectancia en mayores rangos y a mayores longitudes de onda. En el caso
de 15 bicapas, la Gltima oscilacion se presenta alrededor de 760 nm mientras que el sistema de 3
bicapas se presenta sobre los 560 nm.

A pesar del interesante resultado al disminuir la reflectancia mediante el incremento del
namero de bicapas, la reduccion de la transmitancia resulta contraproducente para aplicaciones en
celdas solares de pelicula delgada ya que ahi se busca maximizar la transmitancia del CAR para que
las capas de CdS y CdTe puedan colectar la luz visible y generar electricidad. La disminucion de la
reflectancia y transmitancia observada en los apilamientos de SiO2/Ag se debe al incremento del
compuesto metalico en el sistema, lo que se refleja en una mayor absorcion. En los sistemas con pocas
bicapas (3 y 5) se observaron valores maximos de transmitancia de alrededor de 75%, lo cual es

aproximadamente 45 % mas comparando con el sistema de 15 bicapas.

3.2.3 Variacion del factor de llenado

3.2.3.1 Espesor de componente metalico
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Otro parametro delicado e importante en el disefio de un metamaterial basado en estructuras
laminares es la manipulacion de los espesores de las diferentes capas de la celda unitaria. Es esta
seccién se analiza la variacion del espesor de la capa metalica del sistema y como influye en los
espectros Opticos de transmitancia y reflectancia. El sistema analizado esta conformado por 10
bicapas y contiene TiO; [36] como componente dieléctrico y Ag como componente metalico con

espesores de 10 y 20 nm, empleando la base de datos de peliculas de 20 nm de Ag.
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Figura 11. Comparacion de espectros dpticos de transmitancia y reflectancia del sistema compuesto por 10 bicapas con TiO2
(60 nm) y donde se varia el espesor de la capa de Ag con 10y 20 nm.

En las secciones previamente analizadas ya se ha observado y discutido como influye de
manera importante el componente metalico en las propiedades Opticas del sistema, en este caso, al
analizar los espectros obtenidos variando los espesores de la Ag (ver Figura 11) podemos observar
grandes diferencias en ambos casos. Al pasar de una plata de 10 nm a 20 nm de espesor en el sistema
TiO2/Ag, la reflectancia aumenta y la transmitancia disminuye. En ambos espectros podemaos notar
una banda de paso donde se presentan las oscilaciones. Esta banda de paso se presenta en un rango
de 380 a 760 nm para el caso del sistema con Ag de 10 nm y se reduce a un rango de 410 a 610 nm
para el sistema con Ag de 20 nm. Ademas, en estas bandas, los valores minimos de reflectancia
aumentan en un 10 % y los valores maximos de transmitancia disminuyen en un 30 % al pasar de una
Ag de 10 nm a otra de 20 nm. En este caso también se confirma que debido al incremento del
componente metalico hay mas absorcion en el sistema.

Es importante mencionar que los resultados obtenidos para el caso de 10 nm de espesor de
peliculas de Ag es una aproximacion utilizando la base de datos de peliculas de 20 nm de Ag, no se
uso la base de Ag-8.1 nm por la mala calidad de la pelicula reflejada en resultados previos. A esta
escala ya podria ser relevante la calidad y uniformidad de las peliculas metélicas para limitar los

efectos de absorcion plasmonica.
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3.2.3.2 Espesor de componente dieléctrico

De manera similar a la seccion previa, también se llevé a cabo el anélisis de la variacion del
espesor de la capa dieléctrica de la CAR para observar como influye en la obtencién de los espectros
Opticos de reflectancia y transmitancia. Para este fin se han estudiado dos sistemas, uno compuesto
por 15 bicapas, con capas de Ag de 12 nmy con capas de TiO, como compuesto dieléctrico. Para este
altimo se utilizaron espesores de 24, 50 y 70 nm. Por otro lado, también se estudio el sistema
compuesto por 15 bicapas con el mismo espesor de 12 nm para las capas de Ag y como componente
dieléctrico se implementaron capas de SiO; con espesores de 24, 90 y 100 nm.

A diferencia de lo observado en el caso donde la variacion del factor de llenado es respecto a
la capa metalica, en este caso, al incrementar el espesor de la capa dieléctrica es favorable tanto para
la transmitancia como para la reflectancia, al menos en el caso de compuestos como TiO; y SiO; que

son mas transparentes que el silicio.
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Figura 12. Comparacion de espectros opticos de transmitancia y reflectancia variando el espesor de la capa de componente
dieléctrico de sistemas compuestos de 15 bicapas con capas de Ag como componente metalico con 12 nm de espesor y
como componente dieléctrico en a) y b) se empela TiO2 con espesores de 24, 50 y 70 nm, en c) y d) se emplea SiO2 con
espesores de 24, 90 y 100 nm.
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Se puede confirmar lo mencionado en el parrafo anterior analizando los diferentes espectros
de la Figura 12, donde practicamente en todos los espectros podemos observar un corrimiento y
apertura de la banda de paso a mayores longitudes de onda e incluso en el caso de ambos sistemas
analizados se observa un incremento en los porcentajes de transmitancia. El sistema con TiO; que
presenta el menor espesor alcanza porcentajes alrededor del 30 % de transmitancia, los cuales se
incrementan al aumentar el espesor de la capa dieléctrica, alcanzando valores maximos alrededor del
75 %. De igual manera para el sistema con SiO2, se puede observar un incremento desde valores
méaximos del 38 % hasta del 60 % aproximadamente al aumentar el espesor del componente
dieléctrico.

En cuanto a los espectros de reflectancia, aparte del corrimiento y amplitud de la banda de
paso, se puede notar que los porcentajes de reflectancia de los puntos minimos en las oscilaciones
aumentan ligeramente al incrementar el espesor. En ambos casos, al comparar el sistema de menor
espesor respecto a los otros el incremento es alrededor de un 5 %. Otro aspecto interesante en los
espectros correspondientes a los sistemas con TiO; es que las oscilaciones se hacen un poco méas
angostas y alcanzan mayores porcentajes en reflectancia y menores en transmitancia en ciertas
longitudes de onda, en el caso de los sistemas con SiO; esto solo se puede observar a bajas longitudes
de onda, aproximadamente de 300 nm a 450 nm.

Por todo esto, se destaca la importancia de la variacion del espesor de la capa dieléctrica para
manipular y disefiar una banda de paso eficiente para los fines del presente estudio, la cual consiste
en abarcar la mayoria del espectro visible y poder proponer un metamaterial como CAR en

dispositivos fotovoltaicos que absorben principalmente en ese rango de longitudes de onda.

3.2.4 Comparacion con diferentes componentes dieléctricos

Como ya se menciond previamente, el primer sistema analizado en este estudio estuvo
conformado por Si y Ag debido al contraste dieléctrico que presentan estos materiales y aunque se
obtuvo una banda de paso que abarca la mayoria del espectro visible, los porcentajes mas bajos de
reflectancia alcanzados fueron alrededor del 15 % y los mas altos de transmitancia alrededor del 45
%, esto en oscilaciones que se encuentran entre 650 y 750 nm (ver Figura 13). Debido a esto, resulto
de interés el estudio de sistemas con diferentes componentes dieléctricos, en esta seccion se muestran
espectros que se obtuvieron a partir de la configuracion mas relevante del sistema compuesto por Si
y Ag, el cual consiste en 15 bicapas con 24 nm de espesor para el componente dieléctrico y de 12 nm
para el metalico. Los componentes dieléctricos més relevantes fueron SiO, y TiO,, los cuales ya han

sido propuestos en capas antirreflejantes [1-5].
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En la Figura 13 se puede observar que los espectros Opticos obtenidos con diferentes
componentes dieléctricos, pero con la misma configuracion, varian mucho. El rango de la banda de
paso, el nimero de oscilaciones y sus respectivos porcentajes de reflectancia y transmitancia son muy
diferentes. La reduccidn en los porcentajes de reflectancia probablemente se debe a las propiedades
Opticas del SiO.y TiOy, ya que tienen menor indice de refraccion que el Si y son mas transparentes
en el rango de frecuencias de la luz visible, como se observa en las permitividades graficadas en la

siguiente figura.
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Figura 13. Comparacion de espectros Opticos de reflectancia y transmitancia de sistemas con diferentes compuestos
dieléctricos: Si, SiO2 y TiO2. Los sistemas se conforman por 15 bicapas con capas de Ag de 12 nm y las capas de los
componentes dieléctricos con espesores de 24 nm. Adicionalmente se muestra la parte real (g’) e imaginaria (£°”) de la
permitividad correspondiente a cada dieléctrico empleado.

Podemos notar que con SiO, se obtienen porcentajes de reflectancia cercanos a cero, sin
embargo, es el sistema que presenta la banda de paso méas corta de 300 nm a 400 nm y abarca muy
poco del espectro visible. No obstante, sabemos que mediante los parametros analizados en secciones
previas podemos manipular esta banda de paso, por lo tanto, el SiO, y el TiO, son muy buenas

opciones para proponer como compuesto dieléctrico trabajando con los parametros ya mencionados.

3.2.5 Comparacion con diferentes componentes metalicos

Para aplicaciones en el rango de la luz visible de metamateriales hiperb6licos basados en
estructuras laminares, ademas de la Ag, el Au es la opcién maés ideal debido a las bajas perdidas en
este rango [13]. Por esta razon, también ha sido de interés el estudio y comparacion con sistemas con
Au como componente metélico y para esto se utiliz6 nuevamente la configuracién de la seccion
anterior con sistemas de 15 bicapas con capas de Si como componente dieléctrico de 24 nm de espesor
y capas de 12 nm de espesor para el componente metalico. Es importante sefialar que para las
aproximaciones en este analisis se utilizé la base de datos de peliculas de 20 nm de Ag ya mencionada
y para el Au se utiliz6 una base de datos de los mismos autores [30] pero en este caso es para peliculas

delgadas de 35 nm de Au [37].
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Como se puede apreciar en los espectros opticos de reflectancia y transmitancia en la Figura
14, el uso de peliculas de oro mejora los resultados en ambos casos, se logra obtener una banda de
paso aproximadamente 100 nm mas amplia. Ademas, a partir de 500 nm en adelante los porcentajes
de reflectancia en los puntos minimos de las oscilaciones son mas bajos, los valores mas bajos del
sistema con Au rondan el 10 % a diferencia de los del sistema con Ag que rondan el 20 %. También,
en el espectro de transmitancia se observan diferencias significativas de 500 nm en adelante, en este
caso los valores maximos alcanzados mediante el sistema con Au son del 40 % aproximadamente,

casi el doble comparando con el sistema con Ag.
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Figura 14. Comparacion de espectros opticos de reflectancia y transmitancia de sistemas con Au'y Ag como compuestos
metalicos. Los sistemas se conforman por 15 bicapas con capas metélicas de 12 nm vy las capas de Si como componente
dieléctrico con espesores de 24 nm.

Como ya se menciond, hay 15 nm de diferencia en los espesores correspondientes a las bases
de datos de ambos metales analizados y es importante decir que a una escala de 12 nm ya es probable
gue influya el espesor y la calidad de la pelicula en las propiedades de los metales. También es
relevante mencionar que el interés de trabajar sistemas con Ag es debido a que es un material mas
accesible debido a los costos.

A pesar de esto, la implementacion de Au como componente metalico es una buena opcion
gue nos permite obtener resultados interesantes y en complemento con los pardmetros ya
mencionados en secciones previas se puede llevar a cabo el estudio de metamateriales basados en
estructuras laminares que funcionen como CAR para dispositivos fotovoltaicos, esto a partir del

andlisis de la obtencion de espectros Opticos de reflectancia y transmitancia.
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3.3 Analisis y comparacion de programas de computo empleados en la obtencion de
los componentes del tensor de permitividad efectiva.

En esta seccion se analizan y comparan los resultados obtenidos con las partes
complementarias de los programas de computo desarrollados, en este caso consisten en el calculo de
las componentes del tensor de permitividad efectivo y como ya se menciond se emplea la
aproximacién de medio efectivo y la aproximacion de homogeneizacion no local. Este analisis se
llevé a cabo aprovechando uno de los sistemas empleados en la comparacion de programas enfocados
a la obtencidn de espectros Opticos, es el caso del sistema de 15 bicapas con capas de 24 nm de espesor
de Si como componente dieléctrico y capas de 12 nm de espesor de Ag como componente metalico.
También es importante mencionar que los andlisis fueron a incidencia normal.

Comenzando con el analisis de la aproximacion de medio efectivo, en la siguiente figura se
muestran las gréaficas de permitividad obtenidas, donde se presentan tanto la parte real como la
imaginaria de las diferentes componentes, de las cuales la x y y presentan la misma gréfica ya que
ambas direcciones son paralelas a la direccion de propagacion de la radiacion electromagnética.
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Figura 15. Graficas de los componentes del tensor de permitividad efectiva (e.5;) obtenidos a partir de la aproximacion del
medio efectivo (EMA).

Partiendo de estas gréaficas, precisamente en el caso de las componentes X y y, podemos
observar que existe un rango de 350 nm a 500 nm aproximadamente donde la parte real de la
permitividad (¢") es mayor a la parte imaginaria (¢''), lo que significa que en este rango habra
propagacion de la radiacion electromagnética como se observa en los espectros Opticos de la Figura
8. Sin embargo, en la grafica mencionada observamos un rango de longitudes de onda de paso de 400
nm a casi 800 nm, por lo tanto, podemos confirmar que la aproximacion del medio efectivo no es
eficiente para describir el tipo de sistemas que se analizan en el presente estudio. Cabe mencionar que

en el caso de la componente z de la permitividad efectiva, s6lo podemos notar resonancia alrededor
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de 750 nm donde se presentan valores muy grandes de permitividad, esto debido a los cocientes que
conforman la expresion para calcular esta componente. Ademas, debido al angulo de incidencia no
hay campo eléctrico de luz en esta direccion, por lo tanto, el analisis de este componente no es de
interés para caracterizar los sistemas del presente estudio.

Por otro lado, mediante la aproximacion no local (NHA), se obtuvieron las graficas de la
Figura 16 y a diferencia de EMA, en la gréfica de las componentes X y y podemos observar que la
banda de longitudes de onda de paso formada por el intervalo donde &’ es mayor a € coincide con
la banda que se observa en los espectros 6pticos de la Figura 8, por lo que podemos confirmar que
mediante NHA se pueden obtener los componentes del tensor de permitividad efectiva que describen
al MM en todo el rango de longitud de onda que interesa en el presente estudio, el cual es el espectro
visible. Asimismo, con la comparacion realizada previamente podemos validar el programa de

computo desarrollado con esta teoria.
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Figura 16. Graficas de los componentes del tensor de permitividad efectiva (e.¢;) obtenidos a partir de la aproximacion de
homogeneizacion no local (NHA).
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Capitulo 4

Propuesta de metamateriales como CAR en celdas solares

4. 1 Metamateriales mas eficientes para funcionar como CAR

Para iniciar el analisis de incorporar una CAR basada en MM, en esta seccion se presentan y
describen las configuraciones de los sistemas que mostraron los mejores resultados en cuanto a los
espectros de R y T. En la Figura 17 podemos observar los espectros obtenidos de una de las
configuraciones mencionadas, la cual consiste en un MM de 10 bicapas con TiO, como componente
dieléctrico (60 nm) y con Ag como componente metalico (10 nm), para la plata se utilizé la base de
datos de peliculas delgadas de 20 nm [30].
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Figura 17. Espectros opticos Ry T de MM compuesto de 10 bicapas con capas de TiOz (60 nm) y Ag (10nm). También se
muestra el espectro de las componentes x y y de la permitividad efectiva (.5 5).

En el espectro de reflectancia podemos observar que el MM analizado genera una banda de
longitudes de onda de paso en un rango de 390 nm a 750 nm aproximadamente, lo cual también se
ve reflejado en el espectro de la permitividad efectiva. En esta region se observa que los puntos
minimos de las oscilaciones alcanzan el 7 % de R, por otro lado, los puntos maximos al inicio de la
banda de paso mencionada, de 400 a 450 nm, se aproximan al 70 %. Sin embargo, a partir de 500 nm
en adelante los puntos méaximos no superan el 45 %. En relacién con la transmitancia del sistema, en
el espectro de la Figura 17 podemos notar que los puntos maximos de T alcanzan el 70 %, respecto a
los puntos minimos de las oscilaciones, en la mayor parte de la banda de paso rondan al 40 %.

A pesar de que la propuesta de utilizar oro como componente metalico en los MM estudiados
significa un aumento en costos al aplicarse de forma experimental, resulta de interés analizar los
resultados con esta opcidn debido a los resultados obtenidos en la seccion 3.2.5 en donde se observa
la mejora de algunos valores en los espectros de Ry T al utilizar Au en las capas metalicas. Entonces,

en la siguiente figura se muestran los espectros obtenidos de un metamaterial conformado por 10
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bicapas con capas de TiO, de 50 nm de espesor y capas de Au de 10 nm. Esta configuracion es similar
al caso anterior, sin embargo, al utilizar Au en las capas metalicas en este caso la mejor configuracion
fue con menor cantidad de TiO..
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Figura 18. Espectros 6pticos Ry T de MM compuesto de 10 bicapas con capas de TiOz (50 nm) y Au (10nm). También se
muestra el espectro de las componentes x y y de la permitividad efectiva (e.s ).

Analizando los espectros de la Figura 18, en los tres casos se presenta una banda de longitudes
de onda de paso en un rango de 360 nm a 800 nm aproximadamente, en la cual los puntos minimos
de las oscilaciones en la parte central presentan valores menores al 6.3% de R, siendo el mas bajo a
710 nm con un 4.5 % de R. Ademas, en esta misma parte central, los puntos maximos de las
oscilaciones no superan el 37 %. De forma analoga, analizando la parte central del espectro de
transmitancia podemos ver oscilaciones que presentan puntos maximos que rondan el 70% de T,
siendo el mas alto a 547 nm con un 71.5% de T. En contraste, los puntos minimos de estas oscilaciones
rondan el 50 % de T, siendo el punto mé&s bajo a 460 nm con un 42 % de T. Con estos resultados se
refuerza el hecho de que la incorporacion de Au como componente metalico mejora el sistema.

Como ya se mencioné anteriormente, el SiO, como componente dieléctrico también ha sido
muy relevante. Una de las mejores configuraciones con este componente consiste en un sistema de
10 bicapas con capas de SiO, de 120 nm de espesor y capas de Ag como componente metélico con
10 nm de espesor.
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Figura 19. Espectros 6pticos Ry T de MM compuesto de 10 bicapas con capas de SiO2 (120 nm) y Ag (10nm). También se
muestra el espectro de las componentes x y y de la permitividad efectiva (.5 5).
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Con el metamaterial mencionado se obtuvieron los espectros de la Figura 19, en los cuales se
analiz6 la banda de longitudes de onda de paso que se observa en el rango aproximado de 390 nm a
700 nm. Empezando con el espectro de reflectancia las oscilaciones que presentan los valores méas
bajos de R en sus puntos minimos son a 490 nmy a 534 nm con 7.1 %y 6.8 % de R respectivamente.
Los demas puntos de este tipo presentan valores encima del 8 % de R, siendo el més elevado a 675
nm con un valor de 23 % de R. En cambio, los puntos méximos de la mayoria de las oscilaciones
rondan al 35 % de R. Ahora, en el espectro de transmitancia podemos encontrar que el valor maximo
alcanzado de T es a 453 nm con un 58 % y en cuanto a los puntos minimos de las oscilaciones en este
espectro, el valor mas elevado de T es de 39 % a 469 nm.

De manera similar al metamaterial con TiO,, se realizo el andlisis utilizando Au como
componente metalico, obteniendo como configuracion mas eficiente un sistema de 10 bicapas con
capas de SiO, con 110 nm de espesor y de Au con 10 nm. A partir de estos parametros se obtuvieron

los espectros que se muestran a continuacion.
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Figura 20. Espectros 6pticos Ry T de MM compuesto de 10 bicapas con capas de SiO2 (120 nm) y Ag (10nm). También se
muestra el espectro de las componentes x y y de la permitividad efectiva (e.z5).

De estos espectros podemos observar claramente que continua la tendencia de la mejora del
sistema con Au, desde la banda de longitudes de onda de paso en un rango mas amplio (370 nm -800
nm), con porcentajes de R mas bajos, siendo el mas pequefio de 3.25 % a 600 nm y, por Gltimo, el
maximo porcentaje de T alcanzado en de 62 % a 536 nm.

Finalmente, comparando los resultados mostrados en esta seccion podemos notar que con los
sistemas conformados por TiO; se obtienen porcentajes mas altos de T y también el rango de la banda
de paso en los espectros es mas amplio. Sin embargo, analizando los resultados de las mejores
configuraciones encontradas es evidente que a pesar de obtener valores minimos de R de 3.5 %, las
oscilaciones observadas en los espectros dpticos también presentan puntos maximos entre el 20 y 50
% de R, lo cual representa pérdidas de luz incidente. Ademas, en el caso de la transmitancia el maximo
valor alcanzado fue de 71.5% y comparado con el caso de un sustrato de vidrio sin CAR que presentan

un poco mas del 90 % de T, este resultado es inadecuado para su uso como CAR.
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Considerando el analisis realizado hasta el momento, podemos confirmar que la optimizacion
de datos de la capa metalica es el principal reto para el estudio tedrico de metamateriales laminares,
ya que al depender de bases de datos de la literatura y de fuentes ajenas al estudio, se restringe el
control de espesores adecuados y calidad de las peliculas, pardmetros que son muy importantes para
controlar las pérdidas a escala nanométrica, Ham y colaboradores [38] han obtenido un sistema metal-

dieléctrico con Ag que transmite hasta 90 % en cierto rango de longitudes de onda.
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Capitulo 5

Sistema dieléctrico — dieléctrico de espesores no periodicos

Para complementar el presente estudio, se ha optado por analizar sistemas laminares
completamente dieléctricos para optimizar una CAR, de manera similar a los reportados cominmente
[1-5]. Aunado a esto, resulta interesante mencionar que actualmente ya existen diferentes enfoques
gue permiten la obtencion de metamateriales compuestos completamente de materiales dieléctricos
y también mediante estructuras con un orden aleatorio [39], por lo que existe la posibilidad de estar
dentro del concepto de metamateriales y su estudio como CAR.

5.1 Reflectancia total de la celda solar con y sin CAR

Aplicando la aproximacion de Heavens [24], en esta seccion se analizaron los espectros de
reflectancia de la celda solar basada en CdS/CdTe cony sin capa antirreflejante. Partiendo del analisis
de los espectros de la Figura 21, podemos notar que se logrd obtener un resultado coherente de la R
total de la celda solar, sin embargo, al observar el espectro de la celda con CAR podemos ver que se
obtiene un espectro erréneo, ya que se presentan valores de R mucho mayores al 100 % y la curva
presenta bastante interferencia. En el presente caso la CAR utilizada se basa en un metamaterial de
10 bicapas con capas de TiO. de 50 nm y de Au de 10 nm, uno de los sistemas previamente analizaos
en la seccion 4.1. En cuanto al resto de capas que componen al sistema (ver Figura 7), los espesores
fueron de 1 mm para el sustrato de vidrio, de 450 nm para el estanato de cadmio (Cd>SnO4), 160 nm
para el CdS y 4500 nm para el CdTe.
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Figura 21. Espectros de R total de celda solar basada en CdS / CdTe con (derecha) y sin (izquierda) CAR (TiO2-Au). El
esquema del sistema analizado se muestra en la Figura 7.

Entonces, analizando diferentes sistemas con la intencion de encontrar el problema y lograr

validar el programa, se encontr6 que la teoria y el mismo programa no funcionan al analizar sistemas
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con varias capas, caracteristica de los metamateriales que se pretenden emplear y por lo cual se
buscaron otras opciones para realizar este analisis. Dentro de las opciones consideradas, la méas
interesante fue utilizar el software de uso abierto OpenFilters desarrollado por Martinu y Larouche
[40]. Este software cuenta con diferentes herramientas que te permiten disefar filtros dpticos, una de
las cuales te permite calcular R, T y A de sistemas multicapas mediante un método de matrices. En

las siguientes secciones se presentaran resultados obtenidos mediante este software.

5.2 Propuesta de sistemas completamente dieléctricos y con arreglos aleatorios

Otra de las herramientas del software OpenFilters es la optimizacion de los filtros 6pticos a
través de diferentes métodos [40], esto respecto a un espectro de referencia. Mediante esta
herramienta se logré llevar a cabo el estudio y optimizacion de capas antirreflejantes basadas en
estructuras multicapa de diferentes compuestos dieléctricos y de espesores aleatorios. EI programa
fue validado al lograr obtener los mismos espectros épticos de sistemas analizados previamente con

los programas de secciones anteriores.

5.2.1 Sistemas AR optimizados en sustrato de vidrio

Para realizar este andlisis se consideraron los materiales dieléctricos que han resultado méas
eficientes en anteriores secciones, SiO2 y TiO», los cuales también se ha mencionado que han sido
propuestos como CAR. Por lo tanto, utilizando la optimizacién por el método de aguja descrito en
[40] se comenzé el analisis de un sistema inicial de 20 capas con capas de TiO2 (20 nm) y de SiO;
(40 nm), esto sobre un sustrato de vidrio de 1 mm de espesor y con el sistema en condiciones de aire.
En el esquema de la Figura 22 se observa la configuracion resultante de la optimizacién, la cual
consiste en 8 capas con espesores variados y en la figura también se muestran sus respectivos
espectros opticos (R, T y A), donde se analizaron los casos donde la luz incide tanto por el lado del
vidrio como del lado de la CAR.
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Figura 22. Esquema de CAR optimizada y sus respectivos espectros de R, T y A comparados con los del sustrato de vidrio.
En la configuracion CAR/Sustrato, la luz incide primero sobre la CAR y en Sustrato/CAR, incide primero sobre el sustrato.
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En el espectro de reflectancia podemos ver que la CAR (TiO./SiO;) optimizada logro reducir
la R del sustrato de vidrio de aproximadamente 4% a valores que rondan el 1 %, esto en un rango
aproximado de 400 a 750 nm. Este mismo rango se ve reflejado en el caso de la transmitancia donde
también se mejora la T del sustrato obteniendo valores alrededor del 99 %. En cuanto a la absorbancia
de la CAR podemos notar en el espectro que a partir de 400 nm en adelante es cero, esto es importante
para que la celda aproveche la mayor cantidad de luz incidente.

Con estos resultados obtenidos se incorpord la CAR a la celda solar basada en CdS/CdTe
para obtener la R total del sistema y como se observa en los espectros de la Figura 23, a pesar de
mejorar las propiedades dpticas del sustrato de vidrio la R total del sistema con CAR incrementd
respecto a la R total del sistema sin CAR, solo hay una pequefia regién poco antes de 500 nm donde
los valores de R son més pequefios. Sin embargo, en el resto del espectro la reflectancia es mucho
mayor y no se esperaria obtener una mejor eficiencia. Esta diferencia de R también se refleja en el
espectro de absorbancia, donde se nota que el sistema absorbe menos debido a las pérdidas por
reflexion. Cabe mencionar que a diferencia de la aproximacion de Heavens, OpenFilters no considera
a las ultimas capas como medios absorbentes, lo cual podria influir en este resultado.
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Figura 23. Esquema de dispositivo fotovoltaico S/ICAR/TCO/CdS/CdTe y sus espectros de R y A comparados con los de la
celda sin CAR.

Un inconveniente que surgio al utilizar OpenFilters es que fue imposible lograr un analisis
del dispositivo con la configuracion CAR/Celda, lo cual podria no ser tan relevante con los resultados
observados en la optimizacion del sistema CAR/S donde los espectros 6pticos son los mismos en la

mayor parte del espectro en los dos casos analizados.

5.2.2 Sistemas AR optimizados en sustrato de vidrio y considerando la celda solar

Debido a los resultados de la seccion anterior, se aprovechd la posibilidad en OpenFilters de
fijar los pardmetros de capas al momento de realizar una optimizacion para fijar los espesores de las
capas S, TCO, CdS y CdTe para optimizar la CAR vy lograr reducir la R del dispositivo. Entonces,
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con esta manera de optimizar se encontré que reduciendo el numero de capas dieléctricas se reducia

la reflectancia del sistema y en la siguiente Figura se muestran los espectros de R més relevantes.
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Figura 24. Esquema de dispositivo S/ICAR/TCO/CdS/CdTe con CAR compuesta de SiN y SiO2. También se muestran los
espectros de R més relevantes de la optimizacion con la celda solar y su comparacion con la R de la celda sin CAR.
Adicionalmente se muestra los datos graficados del indice de refraccion y el coeficiente de extincion de los materiales
dieléctricos usados en esta seccion.

El esquema de la Figura 24 corresponde al sistema con una CAR compuesta de SiN y SiO»,
donde el SiN se ha utilizado el lugar de TiO- ya que también presenta un indice de refraccion alto en
comparacion del SiO; (ver Figura 24) y precisamente ese sistema es el que presenta mayores zonas
que disminuyen la R respecto a la reflectancia de la celda sin CAR, principalmente en la oscilacion
cercana a 500 nm y la cercana a 750 nm, en el rango central de 550 nm a 650 nm todos los sistemas

analizados presentan valores de R menores al de la celda sin CAR.

5.2.3 Sistema AR basado en arreglo completamente dieléctrico y periddico

Otro resultado relevante obtenido mediante OpenFilters es el caso de un sistema de capas
compuestas de TiO, y SiO, con espesores periddicos, 18 nm y 40 nm, respectivamente. Mediante este
sistema incorporado a la celda se logr6 obtener una reduccion que no se observé en los espectros de

la seccion anterior, esto en el rango de 470 nm a 520 nm aproximadamente (ver Figura 24 y 25).
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Figura 25. Esquema de dispositivo S/ICAR/TCO/CdS/CdTe y su espectro de R comparado con el de la celda sin CAR. La
CAR estd compuesta de capas periddicas de TiO2 (18 nm) y de SiO2 (40 nm).
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En general, dentro del rango del espectro visible el sistema analizado presenta valores de R
menores al de la celda sin CAR, las excepciones son las oscilaciones a 450 nm y a 660 nm
aproximadamente, por lo que esta configuracion periddica puede incrementar la cantidad de luz

transmitida a la celda solar y posiblemente mejorar su eficiencia.

5.2 Analisis de metasuperficie basada en nanorejillas para una celda solar
(CdS/CdTe)

Debido a que no se lograron obtener resultados éptimos de metamateriales laminares con
componentes metal-dieléctrico para funcionar como CAR, se consideré una manera diferente de
incorporar el sistema de nanorejillas con componentes metal y dieléctrico, esta consiste en considerar
como componente dieléctrico al estannato de cadmio (Cd2SnOs) y como componente metélico a la
plata (datos de peliculas de 20 nm) en un medio homogéneo cuyas componentes del tensor de
permitividad efectivo fueron calculadas con las ecuaciones de EMA (1.83) y utilizando diferentes
fracciones de llenado del metal (f): 0.5, 0.2 y 0.8. Con los valores obtenidos de .75 se pudieron
calcular tanto el indice de refraccion efectivo (n. ) como el coeficiente de extincion efectivo (k. z5)
y fue posible incorporar este material a la base de datos de OpenFilters. Para simular la incorporacién
de las nanorejillas al dispositivo fotovoltaico se generd una capa con el metamaterial en la interfaz

Cd2Sn04/CdS, como en el esquema de la Figura 26, y se optimizo su espesor.
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Figura 26. Esquema de dispositivo S/TCO/Rejillas/Union n-p. Se muestran las &.¢¢ de las rejillas a diferentes fracciones de
llenado y sus respectivos espectros de R comparados con los de la celda sin rejillas.
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En los resultados presentados en la Figura 26 podemos ver que el espesor ¢ptimo de las
nanorejillas fue de 10 nm, sin embargo, no se analizaron espesores menores a este debido a los
problemas discutidos en el caso de los MM laminares. Por otro lado, en cuanto a los espectros de R
se observa que ningun sistema logra obtener valores de R menores a los de la celda sin nanorejillas,
por lo que no se espera una mejora en la eficiencia de la celda.

Es importante mencionar que aparte del problema con la base de datos metélica, al emplear
la aproximacién de medio efectivo para caracterizar las nanorejillas sabemos que no es exacta y que
s6lo funciona a grandes longitudes de onda, ademas, al basarse s6lo en la fraccion de llenado el medio
homogéneo no necesariamente se trata de nanorejillas y no se tiene un control de la orientacién de
los componentes y como ya se menciond previamente, es un aspecto muy relevante en la propagacion
de la radiacion electromagnética incidente y en este caso dentro del dispositivo. Por lo tanto, para
obtener resultados determinantes es necesario complementar este analisis de forma experimental y de
forma tedrica con el desarrollo de programas que nos permitan caracterizar de forma mas exacta los
parametros efectivos de una metasuperficie y también poder manipular la orientacion de sus

componentes.
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Capitulo 6

Analisis de la eficiencia de conversion de una celda solar (CdS
/CdTe) cony sin CAR

Contando con las reflectancias totales de los sistemas analizados como CAR en celdas

solares, se logré implementar el programa basado en la aproximacion de S. Sze [27] y obtener los

parametros caracteristicos de la celda solar basada en CdS/CdTe y su eficiencia de conversion. A

continuacion, se muestran las curvas caracteristicas P-V y J-V obtenidas del analisis de la celda solar
basada en CdS/CdTe y de la misma celda, pero con la CAR basada en capas periddicas de TiO2 (18

nm) y de SiO, (40 nm), con la cual se observaron los mejores resultados de reflectancia.
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Figura 27. Curva P-V y J-V de celda solar basada en CdS / CdTe con y sin CAR.

De las curvas mostradas se obtuvieron los pardmetros caracteristicos Pm, Vme, Jup, Voc Y Jsc,

de los cuales podemos ver que sélo el voltaje a circuito abierto Voc se mantiene igual. La potencia

méxima (Pm), ambas densidades de corriente (Jur Y Jsc) Y el voltaje a maxima potencia Ve Son
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pardmetros que aumentan un poco al mejorar la R del dispositivo. Con esta informacion fue posible
aplicar las ecuaciones 1.109 y 1.110 para obtener el factor de llenado (FF) y la eficiencia de
conversion (n) y se muestran en la Tabla 2.

En esta tabla podemos encontrar que efectivamente los sistemas que mejoraron la eficiencia
de la celda solar fueron el caso de la CAR de 4 capas de SiN y SiO y también el caso de la CAR
basada en capas periddicas de TiO, (18 nm) y de SiO, (40 nm), el primer caso mejora un 0.049 % y
el segundo caso en un 0.147 %.

Tabla 2. Parametros obtenidos mediante la aproximacién de Sze [27] para caracterizar el desempefio de una celda solar con
y sin CAR.

Celda Celda/CAR Celda/CAR Celda/CAR Celda/CAR Celda/CAR

Parametros (4 capas (4 capas (2 capas (3 capas (8 capas
TiO2/Si02) SiN/SiO») TiO2/Si02) SiN/SiO») TiO2/Si02)

Ve (V) 0.482 0.483 0.490 0.483 0.483 0.490
Voc (V) 0.655 0.655 0.655 0.647 0.655 0.655
Jvp (MA/cm?) -20.260 -20.260 -20.051 -19.920 -20.173 -20.551
Jsc (mA/cm?) -23.627 -23.627 -23.728 -23.287 -23.540 -23.929
FF (mA/cm?) 0.632 0.632 0.632 0.637 0.631 0.633
1 (%) 9.776 9.776 9.825 9.611 9.734 9.923

Para complementar estos resultados se realizo el calculo de la eficiencia de conversién de la
celda solar considerando una R total de cero, para tener el limite maximo de mejora posible de 5 sélo
optimizando las propiedades Opticas, en este caso la reflectancia del dispositivo fotovoltaico. Este
porcentaje maximo de 7 resulto de 10.427 %, por lo que el rango de mejora es de 0.641 %. Esto indica
que, del 100 % de mejora que se puede alcanzar reduciendo la reflectancia de la celda se ha logrado
mejorar un 22.6 % implementando una CAR basada en capas periddicas de TiO2 y SiO,. Ademas,
posiblemente al realizar el estudio de forma experimental con las capas AR propuestas se obtengan
mejores resultados, ya que se obtuvieron resultados que con el sustrato de vidrio reflejaban alrededor

del 1 % en el rango del espectro visible.
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Conclusiones

Mediante las teorias de matriz de transferencia y expansién en modos de bulto [23] se
lograron escribir programas de computo en Fortran para estudiar los espectros 6pticos (R 'y T) de
metamateriales basados en estructuras laminares, estos programas y teorias coincidieron en los
resultados obtenidos y ademas fueron validados respecto a softwares ya establecidos y de uso abierto
como Filmetrics y OpenFilters.

Con estos programas se identificaron los pardmetros que influyen en el disefio de MM
laminares como capas antirreflejantes para celdas solares que absorben principalmente en el rango de
frecuencias visibles: base de datos de los componentes adecuada, nimero de celdas unitarias, factor
de llenado y variacion de los componentes metal y dieléctrico. A partir del control de estos pardmetros
se lograron disefiar y optimizar sistemas que presentan en sus espectros opticos bandas de longitud
de ondas de paso en el rango del espectro visible, dentro de estos sistemas los mas relevantes fueron
MM de 10 bicapas con capas de TiO, como componente dieléctrico y con capas de Ag/Au como
componente metalico. A pesar de ser los resultados mas relevantes, con estos sistemas so6lo se
alcanzaron porcentajes de transmitancia de 71.5 %, para mejorar este valor y tener resultados méas
interesantes y determinantes es importante tener bases de datos de peliculas delgadas metalicas de
varios espesores y que controlen la calidad, ya que a escala nanométrica es muy importante para evitar
las perdidas por absorcion.

La aproximacion de homogeneizacion no local [23] nos permitié caracterizar de mejor
manera las componentes del tensor de permitividad efectiva de los metamateriales estudiados.

Mediante el software OpenFilters se optimizaron capas AR basadas en componentes
dieléctricos (TiO2/SiO) y con espesores aleatorios que lograron reducir la reflectancia del sustrato
de vidrio a porcentajes que rondan el 1 % de R dentro del rango del espectro visible, sin embargo, al
considerar la celda en el sistema la R incrementa posiblemente debido al contraste de permitividades
con los componentes de la celda (CdS/CdTe). Al considerar la celda en la optimizacion, se encontrd
una CAR de cuatro capas, compuesta de SiN y SiO», que disminuyd los porcentajes de R en varias
regiones del espectro. Un resultado similar se obtuvo al considerar un sistema multicapa periédico de
ocho capas de componentes dieléctricos, TiO, (18 nm) y SiO (40 nm).

Aplicando la aproximacion desarrollada por S. Sze [27], se logro calcular la eficiencia de
conversion de una celda solar basada en CdS/CdTe y se observé la influencia en su desempefio al
considerar una CAR. Solo los dos sistemas AR mencionados en el parrafo anterior aumentaron la
eficiencia, la CAR basada en SiN/SiO,aumento en un 0.049 % y la CAR basada en TiO,/SiO, en un

0.147 %, resultado que refleja un 22.6 % del total de mejora posible al reducir la R del sistema.
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Finalmente, el estudio de capas AR basadas en metaestructuras se vio mermado por la
importancia del factor de la calidad y espesor de las peliculas metalicas en las bases de datos, las
cuales fueron limitadas, debido a esto como proyecto a futuro el estudio se puede enriquecer de gran
manera con la obtencion experimental de bases de datos Optimas para incorporarse a
metamaestructuras que se desean proponer como capas antirreflejantes para celdas solares. Otro
aspecto que podria ser interesante observar y analizar de forma experimental es la interaccion de la
luz con la metasuperficie propuesta, ya que como mencionan Kamran y colaboradores [14] pueden
funcionar como “trampas de luz” y mejorar la absorbancia del dispositivo fotovoltaico y es algo que

no se pudo observar con la aproximacion realizada en el presente estudio.
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Productos generados

Los productos generados de este trabajo de tesis consisten en la presentacién en los siguientes

congresos:

1. Estudio de capas antirreflejantes de metaestructuras para celdas solares. — H. Hernandez
Flores, F. Pérez Rodriguez y C. Diliegros Godines. Presentado en DES-2021 (Reunién
Anual 2021 de la Division de Estado Sélido de la Sociedad Mexicana de Fisica) México
2021. Modalidad: Ponencia.

2. Metamaterials as antireflection coatings for solar cells applications. - H. Hernandez
Flores, F. Pérez Rodriguez y C. Diliegros Godines. Presentado en FCSE-2021(9th
Symposium on Functional Coatings and Surface Engineering) Canada 2021. Modalidad:
Poster.

3. Estudio de capas antirreflejantes de metaestructuras para celdas solares. — H. Hernandez
Flores, F. Pérez Rodriguez y C. Diliegros Godines. Presentado en Simposio estudiantil
de posgrado en ciencia de materiales BUAP 2021, México 2021. Modalidad: Ponencia.

4. Estudio de capas antirreflejantes de metaestructuras para celdas solares. — H. Hernandez
Flores, F. Pérez Rodriguez y C. Diliegros Godines. Presentado en Seminario de
Estudiantes IFUAP 2021, México 2021. Modalidad: Ponencia.
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