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RESUMEN 
En este trabajo de tesis se reporta un aumento de la intensidad de emisión en la 

región azul del espectro visible de películas de SRO impurificadas con itrio. Las 

películas sin y con impurificación se depositaron sobre sustratos de silicio tipo-n 

(SRO/Si) con orientación (100) mediante la técnica de depósito químico en fase 

vapor asistido por filamento caliente (HFCVD). Para el crecimiento de las películas 

se utilizó una fuente sólida en forma de pastilla elaborada a partir de polvos de sílice 

mesoporosa ordenada (SBA-15), a la cual se le incorporó itrio, con el objetivo de 

suministrar átomos de silicio, oxígeno e itrio durante el proceso de depósito. 

Como primera etapa, se sintetizó SBA-15 impregnada con itrio (Y/SBA-15) mediante 

el método de impregnación húmeda post-síntesis. El precursor utilizado fue acetato 

de itrio, lo que permitió emplear agua como único disolvente. Las propiedades del 

material obtenido se estudiaron mediante microscopía electrónica de transmisión 

(TEM), espectroscopía infrarroja por transformada de Fourier (FTIR) y 

fotoluminiscencia (PL). Los resultados mostraron que la impregnación con itrio no 

altera la estructura química ni destruye el arreglo mesoporoso característico del 

SBA-15. Asimismo, el análisis de PL proporcionó evidencia indirecta de la 

incorporación de itrio en el material. Estas características aportan indicios de que el 

Y/SBA-15 puede utilizarse como materia prima para elaborar una fuente sólida para 

el depósito de películas SRO/Y, ya que permite la incorporación gradual del itrio al 

SRO y contribuye a evitar su pérdida debido a las condiciones de vacío del sistema. 

Para distinguir las películas obtenidas a partir de las diferentes fuentes sólidas, 

estas se identificaron como SRO/Y(5), SRO/Y(10), SRO/Y(20) y SRO/Y(30), donde 

el valor entre paréntesis corresponde al porcentaje en masa de acetato de itrio 

anhidro empleado durante la preparación del Y/SBA-15, respecto a la masa de SBA-

15 utilizada. Por lo que este valor corresponde a la composición nominal de la fuente 

sólida y no al contenido de itrio de la película depositada. 

Se encontró que las propiedades ópticas dependen de la cantidad nominal de itrio 

incorporada. En especial, la película SRO/Y(30) presentó la mayor señal de PL 
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detectada bajo las mismas condiciones instrumentales y fue tres veces mayor que 

la del SRO sin impurificar en la región del azul. El incremento en la intensidad de 

emisión podría estar asociado a un proceso de pasivación de los enlaces sueltos de 

los nanocristales de silicio formados durante el depósito, sin embargo, se plantea 

únicamente como hipótesis. 

Asimismo, los resultados apuntan a una posible influencia del itrio en la cinética de 

crecimiento de las películas, ya que el espesor de la zona analizada disminuyó 

conforme aumentó su concentración nominal, siendo el SRO sin itrio la muestra el 

mayor valor registrado. 

Finalmente, se realizó un tratamiento térmico a las películas. Se observó que en el 

SRO sin itrio se presentó una mejora en la emisión, mientras que en las películas 

impurificadas con itrio se redujo significativamente.  

Estos resultados sugieren que la incorporación de itrio permite obtener películas de 

SRO/Y con mayor emisión fotoluminiscente sin necesidad de tratamientos térmicos 

adicionales. 
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GLOSARIO DE TÉRMINOS 
 

Siglas Significado 

CVD Depósito Químico en Fase Vapor (Chemical Vapor Deposition) 

FTIR 
Espectroscopía Infrarroja por Transformada de Fourier (Fourier 

Transform Infrared Spectroscopy) 

HFCVD 
Depósito Químico de Vapor Asistido por Filamento Caliente (Hot 

Filament Chemical Vapor Deposition) 

LPCVD 
Depósito Químico de Vapor a Baja Presión (Low Pressure Chemical 

Vapor Deposition) 

NBOHC 
Centro Hueco de Oxígeno no Enlazado (Non-Bridging Oxygen Hole 

Center) 

P123 Copolímero tribloque Plurónico P123 (PEO-PPO-PEO) 

PECVD 
Depósito Químico de Vapor Asistido por Plasma (Plasma Enhanced 

Chemical Vapor Deposition) 

PEO Poli(óxido de etileno) (Poly(ethylene oxide)) 

PL Fotoluminiscencia (Photoluminescence) 

PPO Poli(óxido de propileno) (Poly(propylene oxide)) 

PVD Depósito Físico de Vapor (Physical Vapor Deposition) 

QC Confinamiento Cuántico (Quantum Confinement) 

SBA-15 
Material mesoporoso de sílice SBA-15 (Santa Barbara Amorphous-

15) 

Si-NCs Nanocristales de Silicio (Silicon Nanocrystals) 

Si-NPs Nanopartículas de Silicio (Silicon Nanoparticles) 

SRO Óxido de Silicio Rico en Silicio (Silicon-Rich Oxide) 

TEM 
Microscopía Electrónica de Transmisión (Transmission Electron 

Microscopy) 

Y Itrio 
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INTRODUCCIÓN 
Es indudable que el avance de la tecnología está ligada fuertemente al desarrollo 

de dispositivos semiconductores, lo que hace necesario el estudio de nuevos 

materiales cuyas propiedades permitan obtener características superiores a las 

actuales. 

Entre los materiales semiconductores existentes, el silicio representa uno de los 

más estudiados debido a sus propiedades físicas, químicas y electrónicas aunado 

a su gran abundancia en la naturaleza. No obstante, el silicio en bulto presenta la 

incapacidad de emitir luz eficientemente, por lo cual su uso en dispositivos 

optoelectrónicos se encuentra limitado 1–3.  

Sin embargo, se ha demostrado que las nanopartículas o nanocristales de silicio 

(Si-Nps o Si-Ncs) emiten luz 3–6. Por ello, existe un gran interés en el desarrollo de 

materiales que permitan el crecimiento controlado de estas nanoestructuras, con el 

fin de contribuir al desarrollo de materiales basados en silicio capaces de emitir luz 

eficientemente. En este contexto, se favorecería el desarrollo de dispositivos 

optoelectrónicos tales como emisores de luz, amplificadores ópticos, guías de onda, 

moduladores, memorias y detectores 5,6, permitiendo la integración de estas 

funciones en un mismo chip o circuito, lo cual sigue siendo un desafío con la 

tecnología estándar actual 6. 

Los materiales que permiten el crecimiento de Si-Nps o Si-Ncs son el óxido de silicio 

rico en silicio (SRO o SiOx), el nitruro de silicio (SiNx), el oxinitruro de silicio (SiNxOy) 

y el oxicarburo de silicio (SiCxOy) 2–8. Mismos que han despertado el interés 

científico por el potencial de desarrollar dispositivos optoelectrónicos basados en 

silicio como una opción de menor costo, mayor sostenibilidad, compatibilidad con la 

tecnología CMOS, 1,9,10 así como por la posibilidad de modificar su intensidad y 

longitud de onda de emisión para lograr obtener luminiscencia eficientemente en la 

región visible, lo cual es posible al añadir impurezas en el material 3,11–14. 
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Por ello se propone utilizar SRO como matriz huésped debido a su potencial para 

formar Si-Ncs así como por su estabilidad mecánica y química superiores a los otros 

materiales. Asimismo se plantea su impurificación con itrio (Y), ya que previamente 

se ha demostrado que es capaz de modificar la emisión al pasivar enlaces sueltos 

e inducir defectos radiativos 15–17. 

De esta manera, esta investigación se centra en fabricar películas de SRO 

impurificadas con itrio (SRO/Y) mediante la técnica HFCVD y analizar sus 

propiedades estructurales, químicas y ópticas, con el fin de conocer el efecto de 

este sobre la matriz de SRO.
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JUSTIFICACIÓN 
La incansable búsqueda de modificar las propiedades ópticas de materiales 

basados en silicio, como el SRO, ha dirigido a la investigación a evaluar la 

incorporación de distintas impurezas, lo cual ha proporcionado resultados 

satisfactorios 11–14. Debido a lo anterior en este trabajo se propuso investigar el 

efecto de la impurificación con Y en películas de SRO depositadas sobre silicio 

empleando la técnica de HFCVD, la cual brinda un crecimiento con tiempos de 

depósito cortos en las condiciones estudiadas. 

Hasta donde se tiene conocimiento y de acuerdo con la búsqueda bibliográfica 

realizada no se han reportado trabajos previos sobre el crecimiento de películas de 

SRO impurificadas con itrio (SRO/Y) así como tampoco el uso de una fuente sólida 

de SBA-15 impregnado con Y como fuente de átomos de silicio, oxígeno e itrio 

durante el crecimiento mediante HFCVD. El SBA-15 destaca por su estructura 

mesoporosa ordenada y su elevada estabilidad térmica y mecánica, características 

que permiten su empleo como soporte para la incorporación de diversas especies 

químicas 18.  

A diferencia de materiales convencionales, como el cuarzo o el silicio poroso, el 

SBA-15 como fuente sólida permite incorporar especies químicas en su interior y de 

esta manera ofrece un medio eficaz para introducir impurezas durante el crecimiento 

de las películas de SRO 13. Gracias a los grupos silanol que contiene podría 

facilitarse el anclaje del itrio 19, lo cual es beneficioso durante el crecimiento de las 

películas ya que así el metal puede permanecer retenido y protegido por la 

estructura frente a las altas temperaturas de depósito así como de las condiciones 

de vacío. Así se evita que su evaporación ocurra antes de la formación de la película 

de SRO, lo que permite crecer la película e impurificarla posteriormente con Y 13.  

El empleo de Y/SBA-15 como fuente sólida para el crecimiento de películas de 

SRO/Y podría contribuir a reducir los costos asociados a su producción. No 

obstante, la evaluación de su viabilidad a mayor escala requiere estudios 
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adicionales de reproducibilidad, uniformidad sobre el área de depósito, seguridad, 

vida útil de la fuente y balance energético.
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OBJETIVO GENERAL 
Depositar películas de SRO impurificadas con itrio mediante HFCVD empleando el 

material Y/SBA-15 como fuente sólida, y evaluar el efecto de la carga nominal de Y 

mediante caracterizaciones de las películas sin y con recocido. 

 

 

OBJETIVOS ESPECÍFICOS 
1. Sintetizar el material mesoporoso SBA-15.  

2. Incorporar itrio en el SBA-15 mediante impregnación húmeda post-síntesis 

para obtener el material Y/SBA-15. 

3. Caracterizar química, estructural y ópticamente los materiales SBA-15 e 

Y/SBA-15 mediante FTIR, TEM y PL. 

4. Depositar las películas de SRO sin e impurificadas con Y por la técnica 

HFCVD utilizando SBA-15 como fuente sólida.  

5. Caracterizar química, estructural, composicional y ópticamente las películas 

de SRO sin e impurificadas con itrio mediante FTIR, TEM, EDS y PL. 

6. Tratar térmicamente a 1050°C las películas impurificadas con itrio. 

7. Caracterizar química y ópticamente a las películas impurificadas con itrio 

recocidas mediante FTIR y PL. 
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1.1 Fotónica del silicio 

La fotónica del silicio se puede definir como la tecnología capaz de generar, orientar, 

procesar, detectar y modular la luz mediante dispositivos fabricados de materiales 

basados en silicio como el óxido de silicio rico en silicio (SiOx o SRO), el nitruro de 

silicio (SiNx), el oxinitruro de silicio (SiNxOy), el silicio-Germanio (GeSi) y el 

oxicarburo de silicio (SiCxOy)1–4.  

Dicha tecnología implica un gran reto científico debido a las deficientes propiedades 

ópticas del silicio, lo cual se aborda en la sección 1.2.1. Pese a ello, el desarrollo de 

la fotónica del silicio es de interés debido a la posible integración de diversos 

componentes funcionales sobre una misma plataforma, abriendo la posibilidad de 

reducir un sistema óptico al tamaño de un chip a escala micro y nanométrica 4,5 

(Figura 1.1).  

Otra bondad de la fotónica del silicio es su compatibilidad con procesos CMOS 

(Complementary metal–oxide–semiconductor), lo que facilita su integración 

optoelectrónica y producción a nivel industrial con una reducción en los costos 4–8. 

Siendo evidente que el avance de la fotónica del silicio puede potenciar el desarrollo 

de la industria fotónica y optoelectrónica. Por lo que el desarrollo de materiales 

basados en silicio resulta fundamental para ampliar las capacidades de la fotónica 

del silicio. 

 

Figura 1.1. Esquema representativo de los elementos que conforman la fotónica del silicio, 

cuya integración en un mismo componente resulta deseable para el desarrollo de 

dispositivos fotónicos avanzados 1. 
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1.2 Materiales relevantes en la fotónica del silicio 

1.2.1 Silicio 

El silicio (Si) es el segundo elemento más abundante en la Tierra y el séptimo en el 

universo 9,10. Sin embargo, en la naturaleza se encuentra en forma de sílice (SiO2) 

o silicatos (Xa(SiO4)b) debido a su alta reactividad y afinidad con el oxígeno 10. Para 

obtener silicio puro es necesario llevar a cabo procesos de separación y purificación 

que permitan aislarlo de dichos compuestos. 

El silicio puede cristalizar en una red cúbica centrada en las caras (FCC) con una 

base de dos átomos en (0,0,0) y (1/4,1/4,1/4) (Figura 1.2). El enlace que presenta 

es covalente con un parámetro de red de 0.543 nm 11.  

 

Figura 1.2. Estructura del silicio cristalino 12. 

Su banda prohibida de energía es de 1.12 eV 13, siendo indirecta debido a que 

máximo de la banda de valencia no coincide con el mínimo de la banda de 

conducción, como se observa en la Figura 1.3. Por ello, las recombinaciones 

electrón-hueco ocurren con asistencia de fonones (vibraciones de la red cristalina), 

necesario para la conservación de momento cristalino. Lo anterior ocasiona que una 

casi nula fracción de recombinaciones puedan producir emisión en el infrarrojo 14,15. 

Por lo cual, el silicio no es un material propicio para emitir luz. Por lo que su uso en 

dispositivos optoelectrónicos queda limitado, sin embargo, es posible obtener 

emisión de materiales basados en Si, como se describe en las siguientes secciones. 
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Figura 1.3. Diagrama de bandas del silicio cristalino que ilustra su banda prohibida indirecta 
7. 

Las propiedades eléctricas y térmicas del silicio, lo han convertido en el material 

semiconductor con la tecnología más avanzada, de bajo costo y sustentable, 

permitiéndole ser la base de la industria electrónica, microelectrónica y 

computacional 15. 

Hoy en día diferentes dispositivos semiconductores están fabricados de silicio como 

las celdas solares, fotodiodos, transistores 9,14. Además se siguen explorando 

alternativas para lograr su uso en dispositivos optoelectrónicos 9. 

1.2.2 Dióxido de silicio (SiO2) 

El dióxido de silicio (SiO2) es un compuesto presente en rocas, arena, cuarzo y 

ciertos minerales, por lo cual es evidente su abundancia en la naturaleza 16. Este 

presenta una estructura tetraédrica donde cada átomo de silicio está enlazado a 

cuatro átomos de oxígeno, pero como los tetraedros comparten entre sí los átomos 

de oxígeno de sus vértices, la relación estequiométrica en si es de un átomo de 

silicio por cada dos átomos de oxígeno (Figura 1.4). Debido a lo anterior, su fórmula 

química es SiO2 
17. 
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Figura 1.4. Representación ideal del SiO2, donde se observa que el oxígeno es compartido 

por dos silicios 3. 

 

El SiO₂ es conocido comúnmente como sílice y puede presentarse en forma amorfa 

o cristalina, denominada cuarzo16,17.  

La sílice amorfa presenta comportamiento dieléctrico, buena estabilidad mecánica 

y térmica. Así como también presenta elasticidad, conductividad térmica, resistencia 

a la corrosión, transparencia, banda prohibida ajustable, alta estabilidad química y 

baja contracción. Además, al formar una película sobre silicio, brinda una buena 

calidad en la interfaz debido a su alta adhesión 16–19. 

Asimismo este material puede fungir como matriz para el crecimiento de 

nanopartículas de silicio (Si-Nps) o nanocristales de silicio (Si-Ncs), los cuales han 

mostrado una luminiscencia intensa y estable 20. 

1.2.3 Óxido de silicio rico en silicio (SRO o SiOx)  

El óxido de silicio rico en silicio (SRO o SiOx) es un material basado en SiO2 que se 

caracteriza por presentar un exceso de silicio en su estructura. Como consecuencia 

de dicho exceso, es posible la formación de óxidos fuera de estequiometria (SiOx, 

x<2), Si-Nps o Si-Ncs dispersas en SiO2 21–24.  Debido a lo anterior, el material puede 

exhibir coexistencia de fases en la matriz de SiO₂ 25.  
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Las Si-Nps o Si-Ncs restringen a los portadores de carga en dominios nanométricos 

favoreciendo efectos de confinamiento cuántico y junto con los defectos radiativos 

son los responsables de la emisión de luz en el material 3. 

Según tendencias reportadas, cuando el SRO presenta un exceso de silicio inferior 

al 1%, este se comporta como un óxido no estequiométrico, perdiendo así su 

capacidad de emisión al no presentar suficientes centros de emisión 26. Asimismo, 

en películas con un exceso de silicio del 1 al 5% atómico se formaron Si-Nps 

mayormente amorfos con diferentes estados de oxidación (Si0, Si1+, Si2+, Si3+, Si4+) 

2,3,22. Mientras que SRO de entre 5 y 7% atómico de exceso de silicio exhibieron la 

mayor emisión en comparación con cualquier otro intervalo reportado, atribuido a 

una combinación en conjunto de mecanismos de emisión por defectos radiativos y 

confinamiento cuántico 22,26. Al exceder el 10% atómico, se reportó mayormente la 

formación Si-Ncs 3,22. 

Es destacable que la densidad de Si-Ncs en el material puede aumentar conforme 

se incrementa gradualmente el exceso de silicio, sin embargo, la emisión se reduce 

debido a la disminución de defectos radiativos así como al hecho de que el silicio 

empieza a comportarse como silicio en bulto debido al aumento de diámetro de los 

Si-Ncs, con lo cual se pierde el efecto de confinamiento cuántico 22,27. Como efecto 

contrario, la conductividad en el SRO aumenta con una mayor cantidad de Si-Ncs 

2,26. 

Por lo cual es evidente que el exceso de silicio es un parámetro que además de 

modificar propiedades ópticas, también influye directamente en las propiedades 

morfológicas, estructurales y composicionales del material 22,23,28. No obstante, el 

contenido de oxígeno también puede modificar dichas propiedades, impactando 

además en el coeficiente de absorción, energía de banda prohibida , coeficiente de 

refracción y conductividad 29. 

El SRO es compatible con la tecnología del silicio y representa una alternativa a la 

incapacidad del silicio en bulto de emitir luz eficientemente, razón por la cual se 

considera un material prometedor en el área de la optoelectrónica 22,27,30. Además 
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presenta una considerable estabilidad química y mecánica, lo que potencia su 

aplicación en celdas solares tándem, LEDs o láseres basados en silicio 23,31,32.  

Para comprender el origen de las propiedades luminiscentes del SRO, es necesario 

analizar los mecanismos de emisión involucrados. 

1.3 Mecanismos de emisión del SRO 

En 1990, mediante la técnica de electrograbado, Leigh Canham demostró que el 

silicio cuando es reducido a dimensiones nanométricas puede producir 

luminiscencia estable e intensa a temperatura ambiente. En sistemas como el SRO, 

donde existen Si-Nps embebidas en una matriz de SiO₂, se observan mecanismos 

de emisión análogos. Desde entonces se ha buscado explicar la razón de la emisión 

de luz, por lo que se han propuesto principalmente dos mecanismos: confinamiento 

cuántico (QC) y defectos radiativos 20. 

No obstante aunque los mecanismos que dan lugar a la emisión no son 

comprendidos totalmente, hoy en día se acepta que la emisión total involucra ambos 

mecanismos y que uno llega a ser el mecanismo dominante 3,33. 

1.3.1 Confinamiento cuántico (QC) 

Es un fenómeno por el cual las propiedades electrónicas de un material se modifican 

cuando sus dimensiones se reducen a la escala nanométrica. Es entonces cuando 

los portadores (pares electrón-hueco y/o excitones) quedan confinados, es decir, su 

movimiento queda restringido por los bordes de la estructura nanométrica y pierden 

la libertad que tendrían en un material en bulto. Lo que conduce a la formación de 

niveles de energía discretos, tal como lo predice el modelo de una partícula 

confinada en un pozo de potencial finito. Esto implica que los portadores ya no 

pueden adoptar un continuo de energías, como sucede en los materiales en bulto 

donde existen bandas de energía cuasi-continuas, sino que ahora únicamente 

pueden tomar niveles energéticos bien definidos 3,17.  

En particular, el QC se manifiesta solamente cuando el tamaño de la nanopartícula 

es menor que el radio excitónico de Bohr, definido como la distancia promedio entre 
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el electrón y el hueco que forman un excitón. En ese régimen, el movimiento de los 

portadores queda fuertemente restringido por los límites de la nanoestructura. Como 

resultado, la banda prohibida se incrementa ya que el mínimo de la banda de 

conducción se desplaza hacia mayores energías, mientras que el máximo de la de 

valencia se desplaza hacia menores. De esta manera el QC puede favorecer la 

recombinación radiativa, ya que el tamaño reducido de los Si-Ncs previene que los 

portadores se difundan hacia centros de recombinación no radiativa 33,34. Sin 

embargo, la eficiencia de dicha recombinación depende también de factores 

adicionales como la química superficial, la presencia de defectos y el grado de 

pasivación de los Si-Ncs35. 

Así mismo, la reducción de tamaño de partícula incrementa el traslape entre las 

funciones de onda del electrón y del hueco, elevando la probabilidad de 

recombinación radiativa y la intensidad de la emisión33. Aunado a esto, debido al 

principio de incertidumbre, se permite que los portadores adopten un rango amplio 

de valores de momento, favoreciendo igualmente a la recombinación radiativa sin 

asistencia fonónica 3. 

Este fenómeno permite la modulación de la banda de energía prohibida, con lo cual 

se obtiene emisión en diferentes longitudes de onda mediante la modificación del 

tamaño de nanopartícula. Existe una relación inversa entre la energía de banda 

prohibida y el tamaño de la nanopartícula, es decir la energía de banda prohibida 

aumenta conforme disminuye el tamaño de la nanopartícula, lo que provoca un 

desplazamiento de la emisión desde el infrarrojo hacia la región azul 36 (Figura 1.5).  

Lo anterior puede expresarse mediante la ecuación 1.1 que refleja la dependencia 

directa de la dimensión de la nanopartícula con la banda prohibida 3: 

𝐸𝑔(𝑒𝑉) = 1.12 𝑒𝑉 +
3.73

𝑑(𝑛𝑚)1.39
 

Donde 𝐸𝑔 es la banda prohibida de energía de la nanopartícula, 𝐸𝑔0 es la del silicio 

en bulto y d es el diámetro de la nanopartícula. Es notorio que la emisión disminuirá 

ECUACIÓN 1.1 
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a medida que los Si-Ncs aumenten de tamaño, debido a que se acercan más al 

comportamiento del silicio en bulto 37. 

En el caso del silicio, se observa QC solamente cuando las nanopartículas 

presentan diámetros inferiores a su radio excitónico de Bohr (~4.3–5 nm)20,33. 

Gracias a eso la banda de energía prohibida puede incrementarse desde 1.2 eV, su 

valor en bulto, hasta 3 eV, permitiendo la transición de emisión infrarroja hacia la 

región visible 36.  

 

Figura 1.5. Relación inversa entre el tamaño de la nanopartícula y la energía de banda 
prohibida. A medida que el tamaño de la nanopartícula disminuye, el espacio entre los 
niveles energéticos aumenta y como resultado la emisión se desplaza hacia longitudes de 
onda más cortas 33. 

 

1.3.2 Defectos puntuales  

Durante el crecimiento del SRO se forman defectos en la región circundante de las 

Si-Nps o Si-Ncs. Dichos defectos son de especial interés ya que son considerados 

como los defectos radiativos del material (Figura 1.6). Estos defectos introducen 

niveles energéticos dentro de la banda prohibida y por lo tanto actúan como centros 

de recombinación radiativa, potenciando la emisión 33.  
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Figura 1.6. Representación de un Si-Nc en una matriz de SiO₂ con defectos asociados 33. 

Los defectos puntuales conocidos por contribuir a la emisión son: Centro E’, silicio 

con coordinación doble, vacancias de oxígeno neutras, centro hueco de oxígeno no 

enlazado (nonbridging oxygen hole center o NBOHC) y enlaces peroxi 3,36.  

La estructura del Centro E´ es un electrón desapareado de un átomo de silicio 

coordinado a tres oxígenos (≡Si•). En el silicio con coordinación doble existen dos 

electrones del átomo de silicio apareados en el mismo orbital (O − Sï − O). Por su 

parte, el NBOHC está formado por un oxígeno que tiene un electrón desapareado 

(≡Si-O•). Mientras que una vacancia neutra de oxígeno se forma cuando dos átomos 

de silicio se unen directamente (Si−Si) y los enlaces peroxi poseen dos oxígenos 

unidos directamente (≡Si–O–O–Si≡) 3,36. En la Figura 1.7 se muestran 

esquemáticamente los defectos.  

Los defectos localizados en la interfaz Si/SiO₂ o en regiones ricas en silicio 

presentan una mayor probabilidad de participar en procesos radiativos, asociado a 

la presencia de portadores atrapados (electrones o excitones) en estados 

localizados debido al tamaño reducido de las partículas 3. 

Por el contrario, los defectos localizados en la matriz de SiO2 presentan una 

contribución poco probable a la emisión total  debido a que su banda prohibida es 

de alrededor de 8 eV, lo cual dificulta su participación en procesos radiativos 33. 

 Si-Nc 
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Adicionalmente se ha reportado que los óxidos no estequiométricos (SiOx) 

circundantes a las Si-Nps o Si-Ncs pueden favorecer la emisión de luz debido a que 

su banda prohibida posee un valor <4 eV 33. 

 

 

 

 

Figura 1.7. Representación esquemática de los defectos superficiales en la interfaz Si-

Nc/SiO2 
3. 

1.4 Modificación de la emisión en SRO mediante impurezas 

Las propiedades ópticas del SRO no solo pueden modificarse al variar el tamaño de 

las Si-Nps sino también mediante la incorporación de impurezas, definidas como 

átomos o moléculas ajenas a la composición química propia del material, las cuales 

pueden influir en la intensidad así como en la longitud de onda de emisión 29,38. 

Se han incorporado distintas impurezas en el SRO de forma independiente con el 

fin de estudiar su emisión, entre ellas Carbono (C), Estaño (Sn), Aluminio (Al), Oro 

(Au),  Níquel (Ni), Boro (B) y Fósforo (P) así como tierras raras activas ópticamente 

E’ Center Silicio con coordinación 

doble 

Vacancia de oxígeno neutra 

NBOHC 

Enlaces peroxi 
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como Neodimio (Nd), Terbio (Tb) y Europio (Eu), mostrando una modificación, en 

mayor o menor medida, de en las propiedades ópticas del material 32,35,38–45. 

1.4.1 Itrio como impureza potencial  

No existen reportes previos de impurificación de SRO con itrio. Sin embargo se ha 

utilizado para modificar las propiedades ópticas y estructurales en otros materiales. 

Es importante señalar que el Y³⁺ no presenta transiciones electrónicas 4f como otros 

iones de tierras raras, por lo cual no puede ser un centro luminiscente. Por ello, los 

efectos del itrio sobre las propiedades ópticas pueden producirse de manera 

indirecta, es decir, mediante posibles modificaciones en la estructura, defectos o 

pasivación superficial. 

Por ejemplo, en materiales basados en silicio como el silicio poroso, se observó que 

su incorporación incrementó la intensidad de emisión debido a la pasivación de los 

enlaces sueltos de los Si-Ncs, gracias a que los iones de itrio (Y3+) fueron capaces 

de enlazarse a estos. Como resultado, se redujo la recombinación no radiativa, lo 

que generó un aumento en la intensidad de emisión.  Adicionalmente, se reportó la 

formación de una capa de Y2O3 alrededor del Si-Nc, la cual resulta ser beneficiosa 

al prevenir la oxidación de los Si-Ncs ya que impide que el oxígeno del ambiente 

reaccione con estos 46. 

En el sulfuro de zinc (ZnS), se reportó que el Y3+ actuó como agente de 

recubrimiento superficial de las nanopartículas. Como resultado, la emisión en 360-

370 nm se amplificó siete veces 47. En otro estudio del ZnS, se reportó que al añadir 

Y se dio lugar a emisiones de nivel profundo y una intensificación de la emisión en 

la región ultravioleta. Esto se atribuye a que los nanocristales de ZnS absorben la 

energía de excitación y la transfieren a los centros luminiscentes relacionados con 

los iones Y³⁺ 48. 

En la perovskita SrTiO3 dopada con itrio, se reportó una disminución de la banda 

prohibida y una emisión muy intensa en 389 nm, lo cual se atribuyó a defectos de 

oxígeno adicionales en la estructura por la acción del Y 49.  
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Finalmente, en ZnO, la incorporación de itrio también demostró ser efectiva para 

modificar sus propiedades ópticas, además de mejorar la estabilidad de las 

nanopartículas48.  

Debido a lo anterior, se considera al itrio como una impureza con potencial para 

modificar las propiedades ópticas de los materiales mediante cambios estructurales, 

formación o modificación de defectos y pasivación superficial. Sin embargo al no 

existir reportes previos de SRO impurificado con Y, no es posible establecer a priori 

el mecanismo mediante el cual el itrio puede modificar la emisión luminiscente del 

SRO. 

1.5 Técnicas para crecer SRO 

Una vez descritas las propiedades y mecanismos de emisión del SRO, es necesario 

abordar las técnicas que permiten su obtención en forma de películas.  

El crecimiento del SRO es posible mediante técnicas de Depósito Físico de Vapor 

(Physical Vapor Deposition o PVD) así como por técnicas de Depósito Químico en 

Fase Vapor (Chemical Vapor Deposition o CVD). 

Mediante técnicas de PVD se ha reportado el uso de pulverización catódica 

(sputtering) y depósito por láser pulsado (PLD) 27. Mientras que mediante CVD se 

ha reportado el uso de vapor químico a baja presión (LPCVD), depósito de vapor 

químico asistido por plasma (PECVD), y depósito de vapor químico asistido por 

filamento caliente (HFCVD) 3,23,29.   

Adicionalmente también se ha reportado crecimiento de películas de SRO mediante 

implantación de iones de silicio en SiO2 y sol-gel 8,25.  

1.5.1 Depósito químico en fase vapor (CVD) 

Es un proceso en el cual los precursores son llevados hacia el sustrato en estado 

gaseoso para llevar a cabo una reacción química sobre el sustrato y obtener una 

película sólida 50.  Las especies depositadas sobre el sustrato pueden ser átomos, 

moléculas o una combinación de las anteriores, las cuales se adsorben, reaccionan 

y se incorporan, dando lugar al crecimiento de una película con propiedades 

estructurales y químicas específicas 51. 
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La técnica de CVD no se trata de una técnica reciente ya que existen registros de 

su existencia desde la década de 1880 cuando Powell, Oxley y Blocher emplearon 

por primera vez procesos de CVD para fabricar filamentos recubiertos con carbón y 

metal. Posteriormente se fueron desarrollando lentamente hasta que en 1960 se 

introdujeron en la fabricación películas delgadas semiconductoras 51,52.  

Hoy en día, CVD es ampliamente utilizado debido a su versatilidad, permitiendo 

producir una gran basta cantidad materiales, incluyendo metales y compuestos no 

metálicos tales como carbono, silicio, nitruros, óxidos y carburos 52.  

A diferencia de diversos procesos PVD, en CVD el proceso no está restringido a 

una transferencia directa desde la fuente hacia el sustrato, lo que permite obtener 

configuraciones tridimensionales complejas de manera relativamente sencillas. 

Además, la velocidad de depósito es elevada, y es posible obtener tanto películas 

delgadas como gruesas, lo que en algunos casos vuelve más económico su uso 

frente a PVD. Otra ventaja importante es que no se requiere altas condiciones de 

vacío y permite introducir variaciones en el proceso según las necesidades del 

material o del sistema 52. 

Sin embargo, presenta desventajas destacables como el hecho de que la 

composición y la estructura no puede ser predichas de manera exacta, además de 

que para su correcta operación se necesitan temperaturas por arriba de los 600 °C, 

lo cual puede llegar a afectar la estabilidad del sustrato. A su vez, los precursores 

gaseosos suelen ser peligrosos debido a su toxicidad, por lo cual se debe de tener 

precaución al realizar depósitos 51,52. 

Es relevante destacar las técnicas como LPCVD, PECVD y HFCVD para el 

crecimiento de películas de SRO pueden generar defectos estructurales que 

favorecen la emisión de luz 8.  

1.5.1.1 Mecanismo de crecimiento por CVD 

El mecanismo de crecimiento por CVD conlleva diferentes etapas, que se pueden 

dividir en: adsorción, difusión, reacciones químicas, nucleación y crecimiento 

(Figura 1.8).  
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Se define como adsorción al proceso mediante el cual las especies reactivas 

provenientes de la fase gaseosa se fijan al sustrato mediante la formación de 

enlaces químicos. Este proceso depende de las características energéticas y 

térmicas de la superficie del sustrato. Tras la adsorción, las especies pueden 

difundirse a través de la superficie del sustrato con el fin de encontrar sitios 

favorables energéticamente mientras experimentan reacciones químicas. 

Cuando las reacciones ocurren sobre la superficie del sustrato, se denominan 

reacciones heterogéneas (Figura 1.8 a) y la difusión se da de manera uniforme 

dando como resultado películas homogéneas . En cambio se denominan reacciones 

homogéneas (Figura 1.8 b), si los precursores reaccionan previo a llegar al sustrato 

y la nucleación de partículas se da en fase gaseosa por lo que se obtienen películas 

rugosas y polvos.  

Posteriormente a la difusión ocurre la nucleación, proceso en el cual se forman 

clústeres o núcleos estables sobre el sustrato hasta alcanzar un tamaño crítico. Esta 

es responsable directa de la calidad de la película final debido a que la suma de 

todas las nucleaciones conlleva al crecimiento de la película.  

Simultáneamente durante el proceso, se generan subproductos, los cuales deben 

ser removidos del reactor para preservar la calidad de las películas, siendo así 

necesario un buen sistema de arrastre. 

Debido a lo anterior,  se resalta la importancia de una mayor cantidad de reacciones 

heterogéneas y reducir las reacciones homogéneas, lo cual puede controlarse 

mediante un flujo adecuado de los precursores y una presión baja. Además las 

reacciones químicas determinan la velocidad de crecimiento, la composición y 

propiedades estructurales de la película 51,53. 



Capítulo 1. Marco teórico 

 25 

 

 

 

 

 

 

 

 

Figura 1.8. Representación del mecanismo de CVD con reacción a)homogénea o b) 

heterogénea. 

 

1.5.1.2 Depósito químico en fase vapor asistido por filamento caliente (HFCVD) 

El depósito químico en fase vapor asistido por filamento caliente (Hot Filament 

Chemical Vapor Deposition o HFCVD) es una técnica CVD implementada por 

Matsumoto en 1982. Consiste en calentar mediante el paso de corriente eléctrica a 

un filamento, de tungsteno o tantalio, a una temperatura de ~2000 °C con el objetivo 

de disociar los gases precursores en especies atómicas promoviendo así las 

reacciones químicas para obtener películas sobre un sustrato (Figura 1.9) 54,55. Es 

importante mencionar que se puede incorporar una fuente sólida en forma de 

pastilla, la cual va a ser decapada por el flujo de algún gas y así generar los 

precursores gaseosos para crecer una película.  

Los parámetros más importantes de la técnica son: composición y flujo de los gases, 

temperaturas del filamento y sustrato, distancias filamento-fuente y filamento-

sustrato así como el tiempo de depósito. Dichos parámetros pueden modificarse y 

cada modificación influye directamente en la morfología y la calidad final de las 

películas21,29,54.  

a) 

b) 
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La técnica HFCVD destaca de las otras técnicas de CVD reportadas para crecer 

películas de SRO, debido a que presenta ventajas como la facilidad de variar las 

condiciones de depósito previamente mencionadas. Además, destaca por tiempos 

reducidos de depósito 29,38. Como desventaja se puede encontrar que en ocasiones 

los filamentos se degradan y se incorporan átomos a las películas 54. 

 

Figura 1.9. Esquema típico de un reactor HFCVD. 

 

Se propone que la formación de películas de SRO utilizando una fuente sólida en 

HFCVD puede explicarse mediante el siguiente mecanismo de reacciones 

propuesto 36,56: 

Inicialmente, debido a la temperatura del filamento sería posible disociar el 

hidrógeno diatómico: 

1) 5 𝐻2 (𝑔) → 10 𝐻 (𝑔) 

Posteriormente, este podría interactuar con la fuente sólida, en este caso SiO2: 

2) 2𝑆𝑖𝑂2 (𝑠) + 10 𝐻 (𝑔) → 𝑆𝑖𝑂 (𝑔) + 𝑆𝑖𝐻4 (𝑔) + 3 𝐻2𝑂 (𝑔) 

Así mismo, la molécula de agua se podría disociar en: 

3) 𝐻2𝑂 (𝑔)  ⇌ 𝐻(𝑔) + 𝑂𝐻 (𝑔) 

Y así reaccionar con: 

4) 𝑆𝑖𝐻4 (𝑔) + 𝑂𝐻 (𝑔) → 𝑆𝑖𝐻3 (𝑔) +  𝐻2𝑂 (𝑔) 

Simultáneamente se sugiere que: 
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5) 𝑆𝑖𝑂 (𝑔) + 𝑂𝐻 (𝑔) → 𝑆𝑖𝑂2 (𝑔) + 𝐻 (𝑔) 

Y con los gases formados previamente, se podrían llevar a cabo reacciones 

superficiales en el sustrato: 

6) 𝑆𝑖𝑂2 (𝑔) + 𝐻2𝑂 (𝑔) → 𝑆𝑖𝑂(𝑂𝐻) (𝑠) + 𝑂𝐻 (𝑔) 

7) 𝑆𝑖𝑂(𝑂𝐻)(𝑠) + 𝑆𝑖𝐻3 (𝑔) → 𝑆𝑖𝐻2 (𝑠) + 𝑆𝑖𝑂2 (𝑠) + 𝐻2 (𝑔) 

8) 𝑆𝑖𝐻2 (𝑠) + 𝑆𝑖𝑂(𝑂𝐻)(𝑠) → 𝑆𝑖𝐻(𝑠) + 𝑆𝑖𝑂2 (𝑠) + 𝐻2 (𝑔) 

Para así obtener una matriz de SiO2 con Si embebido: 

9) 𝑆𝑖𝐻 (𝑠) + 𝑆𝑖𝑂(𝑂𝐻)(𝑠) → 𝑆𝑖(𝑠) + 𝑆𝑖𝑂2 (𝑠) + 𝐻2 (𝑔) 

1.6 SBA-15 como fuente sólida mesoporosa para HFCVD 

Como se mencionó previamente, en la técnica de HFCVD, se puede utilizar una 

fuente sólida para el crecimiento de películas SRO.  

La cual puede estar elaborada por un material mesoporoso que sirva como 

reservorio de los átomos necesarios para la formación de las películas, tal como lo 

es el SBA-15. En las siguientes secciones se abordarán los materiales 

mesoporosos. 

1.6.1 Materiales porosos 

Un material que contiene huecos, orificios o cavidades en su estructura es un 

material poroso 57,58. Dichos huecos son llamados poros y pueden llegar a estar 

ocupados por gases, líquidos o sólidos 57.  

Según la Unión Internacional de Química Pura y Aplicada (IUPAC), los poros se 

clasifican por su diámetro en: microporos (<2 nm), mesoporosos (de 2 a 50 nm) y 

macroporos (>50 nm) 58–65. 

Los poros son considerados el factor estructural más significativo, dado que influyen 

directamente en el área superficial y volumen de los mismos 66. Además determinan 

la capacidad de adsorción del material y el acceso de moléculas de diferentes 

tamaños a sus poros, determinando así su desempeño en ciertas aplicaciones 66. 
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Los materiales macroporosos generalmente presentan una superficie específica de 

15 a 20 m2/g, llegando a ser un factor limitante en diferentes aplicaciones debido a 

su relativa baja área superficial 61. Contrariamente, los materiales microporosos 

presentan una gran superficie específica, sin embargo, al tener poros muy 

reducidos, su uso se suele limitar debido a que no se pueden incorporar moléculas 

de gran tamaño. Por lo tanto, en la práctica suele ocurrir que se debe incrementar 

el tamaño de poro para poder ser de utilidad en ciertas aplicaciones 59,65.  

En consecuencia, en esta investigación, la atención se ha centrado en un material 

mesoporoso debido a que ofrece propiedades intermedias de los materiales micro 

y macroporosos. 

1.6.2 Materiales mesoporosos 

Los diferentes materiales mesoporosos pueden ser compuestos por sílices, 

carbones, óxidos metálicos, polímeros o estructuras metalorgánicas (MOF) 58,63. 

Sus poros pueden presentar diferentes formas como esferas, cilindros, fibras, 

plaquetas, bastones, entre otras. Asimismo dichos poros pueden tener arreglo 

cúbico, cilíndrico, hexagonal, laminar, entre otros 62. 

La síntesis de estos materiales surgió en la década de los 90 65,67, los cuales 

cautivaron debido a sus interesantes características como arreglo altamente 

ordenado de poros uniformes, estructura estable, variedad de forma, área 

superficial de 500−1450 m2/g, estabilidad térmica, química e hidrotermal, 

modificación de tamaño de poro y facilidad de anclaje de diversas  moléculas 58,68.  

Debido a lo anterior son candidatos ideales para aplicaciones como: separación, 

absorción, catálisis, liberación de fármacos, sensores de gases, deionización, 

almacenamiento de energía y material de soporte para diversas moléculas 58–65  

1.6.2.1 Sílices mesoporosas 

Las sílices mesoporosas son materiales que se pueden agrupar en diferentes 

familias: MCM (Mobil Crystalline Material), SBA (Santa Barbara Amorphous), MSU 

(Michigan State University), FSM (Folded Sheet Materials), FDU (Fudan University) 

y KIT (Korean Advanced Institute of Science and Technology) 59,62,65,69.  
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Figura 1.10. Clasificación de los materiales porosos con énfasis en las sílices mesoporosas. 

Cada familia engloba distintos tipos de sílices mesoporosas (Figura 1.10), las cuales 

tienen diferentes propiedades debido a las distintas condiciones de síntesis 

empleadas para su obtención, tales como proporción y tipo de surfactante, pH y 

temperatura de la solución precursora, tiempo de envejecimiento y método de 

eliminación del surfactante 63,65 (Tabla 1). Lo cual determina el tamaño de poro, 

espesor de pared, estabilidad térmica e hidrotérmica. 

Un claro ejemplo de las distintas propiedades según sus condiciones de síntesis se 

presenta en la familia MCM donde el MCM-41 presenta una forma hexagonal, el 

MCM-48 cúbica y el MCM-50 laminar, a pesar de ser sintetizados utilizando el 

mismo surfactante.  

Tabla 1.1. Descripción general de las diferencias entre familias mesoroposas 59,64 

 

Familia Material  
Ordenamiento 

de poro 
Surfactante pH Propiedades 

MCM 

MCM-

41 
Hexagonal CTAB 

~11-

13 

Inestable hidrotérmicamente, menor grosor 

de pared (1.1 nm) 

MCM-

48 
Cúbica CTAB 

~ 11-

13 

Inestable hidrotérmicamente, grosor de 

pared muy reducido. 

MCM-

50 
Laminar CTAB 

~ 11-

13 
Inestable hidrotérmicamente 

SBA 

SBA-15 Hexagonal 
Plurónico 

P123 
~ 1 

Gran área superficial, paredes de poros 

gruesas, poro ajustable, gran estabilidad 

hidrotérmica 

SBA-16 Cúbica 
Plurónico 

F127 
~ 1 

Gran área superficial, estabilidad 

hidrotérmica 
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1.6.2.2 Síntesis de sílices mesoporosos 

La síntesis de sílices mesoporosos tradicionalmente se realiza mediante la técnica 

de sol-gel guiado por una plantilla suave. Dicha plantilla suave, generalmente un 

surfactante, permite direccionar la formación de la estructura mesoporosa, es decir, 

controla su morfología 70,71. Este método es ampliamente utilizado ya que requiere 

una baja temperatura de síntesis y permite obtener una estructura ordenada, 

controlar el tamaño de poro y morfología del material 58. 

Este proceso implica la producción de partículas coloidales (sol), las cuales 

mediante reacciones de hidrólisis y condensación, evolucionan para formar una red 

(gel) 70,71.  

La formación del material mesoporoso se puede dividir en tres etapas principales: 

presíntesis, síntesis y postsíntesis: 

a) La presíntesis implica la disolución acuosa de un surfactante para crear 

micelas gracias a la naturaleza hidrofílica e hidrofóbica. Una vez que su  

concentración alcanza un valor umbral, llamado concentración micelar 

crítica, las moléculas forman micelas donde los bloques hidrofóbicos 

conforman el núcleo mientras que los bloques hidrofílicos forman la corona 

(formación del sol).  

b) Durante la síntesis, el precursor de sílice se condensa alrededor de las 

micelas, lo cual necesita cierto tiempo de envejecimiento para permitir que 

las micelas se alarguen y se origine la estructura mesoporosa gradualmente 

(formación del gel).  

c) En la postsíntesis, el material se recupera mediante filtración o lavado. 

Posteriormente con el objetivo de eliminar las micelas constituidas por el 

surfactante y liberar los mesoporos se lleva a cabo un proceso de oxidación 

o calcinación 62,64,68.  

1.6.3 Santa Bárbara Amorphous-15 (SBA-15)  

El SBA-15 o Santa Bárbara Amorphous-15 fue sintetizado por primera vez en 1998 

por Daiyuan Zhao y colaboradores en la Universidad de California en Santa Bárbara, 

Estados Unidos 62,63. Las siglas del nombre aluden al lugar donde se llevó a cabo la 
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síntesis, mientras que el número hace referencia al surfactante utilizado y así como 

a la estructura mesoporosa que presenta 62.  

El SBA-15 está constituido por partículas microscópicas de óxido de silicio (SiO2) 

con mesoporos cilíndricos paralelos entre sí con un alto ordenamiento en forma 

hexagonal y uniformes en tamaño 62–69. Dichos poros suelen tener un diámetro del 

rango de 2 a 30 nm 64,69, el cual puede modificarse con la modificación de ciertos 

parámetros de síntesis 58. Así mismo el material presenta una gran área superficial 

(500–1000 m²/g) 68,72 y un considerable volumen de poro (0.6–1.2 cm³/g) 68. 

Sus mesoporos cilíndricos pueden interconectarse entre sí mediante microporos 

perpendiculares que atraviesan las paredes del material (Figura 1.11 a) 64–69. Estas 

paredes tienen un grosor de entre 3 y 6 nm, siendo más gruesas que las de la 

mayoría de los materiales mesoporosos, lo cual le confiere una alta estabilidad 

térmica, hidrotérmica, mecánica y química, excepto en ambientes ácidos 71,72. 

 

Figura 1.11. Representación del SBA-15 donde se muestra la a) Interconexión y tamaño de 

los mesoporos. En el interior del poro existen grupos b) silanol 64,73.  

 

El SBA-15 presenta dos grupos funcionales: los siloxano (Si-O-Si) y silanol (Si-O-h) 

tal como se muestra en la  Figura 1.12. En primer lugar, las paredes del poro están 

formadas mayormente por grupos siloxano 59,64,71, los cuales son hidrofóbicos y 

constituyen los grupos funcionales más abundantes del material 67. Por otra parte, 

en la superficie del material así como en el interior de los poros se encuentran los 

grupos silanol, los cuales pueden ser geminales (dos grupos OH unidos al mismo 

átomo de silicio), vicinales (OH en átomos de silicio vecinos)  o libres (un solo grupo 

a) b) 
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OH unido al átomo de silicio). Estos destacan por su reactividad química debido al 

grupo hidroxilo que presentan 64,68.   

 

Figura 1.12. Grupos silanoles y siloxano del poro del SBA-15 64. 

Gracias a los grupos silanol es posible anclar a la superficie del SBA-15 diferentes 

moléculas o iones mediante diferentes métodos como dopado, co-condensación,  

síntesis directa, funcionalización o impregnación postsíntesis 68,74. Este último es de 

interés ya que se ha reportado que posterior al método se conserva la estructura 

mesoporosa altamente ordenada 75.  

El SBA-15 ha sido utilizado en diversas aplicaciones como catálisis, 

almacenamiento de energía, absorción, separación de diversos contaminantes, 

transporte de fármacos, dispositivos ópticos, biosensores, sensores de gases y 

soporte de diferentes metales 62–72. Así mismo puede ser utilizada como fuente 

sólida mesoporosa para el crecimiento de SRO mediante HFCVD debido a las 

propiedades mencionadas previamente así como a la posible impregnación de 

diversas especies al interior del poro 38. 

1.6.3.1 Mecanismo de síntesis del SBA-15 

La síntesis del SBA-15 se realiza tradicionalmente mediante la técnica de sol-gel, la 

cual implica la producción de partículas coloidales de sílice (sol). Estas partículas 

evolucionan mediante reacciones de hidrólisis y condensación para formar una red 

hexagonal (gel) 70,71 utilizando al Plurónico P123 como plantilla. Este método es 

ampliamente utilizado ya que requiere una baja temperatura de síntesis y permite 

obtener una estructura altamente ordenada con control del tamaño de poro y 

morfología del material 58.  
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La formación del material mesoporoso de interés se divide en tres etapas 

principales, como ya se mencionó (Figura 1.13):  

La primera implica la disolución acuosa del Plurónico P123 en medio ácido para 

formar micelas esféricas donde las cadenas hidrofóbicas de PPO conforman el 

núcleo mientras que las cadenas hidrofílicas de PEO forman la corona (formación 

del sol).  

La segunda se inicia al añadir el precursor de sílice. Usualmente como precursor de 

sílice, se utiliza tetraetil ortosilicatoxisilano (TEOS) debido a que produce SBA-15 

de alta pureza 67, sin embargo en esta investigación se utilizará silicato de sodio 

(Na2SiO3) ya que es un reactivo de menor costo, menor toxicidad y sin inflamabilidad 

comparado con TEOS 62.  

Una vez que se añade el precursor de sílice, se inicia un autoensamblaje 

cooperativo donde los aniones silicato interactúan con las cadenas hidrofílicas del 

Plurónico P123 con carga positiva. De esa manera se inicia la transformación de las 

micelas esféricas a cilíndricas para formar el arreglo hexagonal y simultáneamente 

el precursor de sílice comienza a condensar alrededor de las micelas cilíndricas 

para formar las paredes del SBA-15 76, lo cual conlleva cierto tiempo de 

envejecimiento para permitir que se forme un material ordenado de largo alcance 

(formación del gel). En esta parte se pueden generan los microporos de las paredes 

del material debido a las interacciones con el surfactante 62. 

En la tercera etapa, el SBA-15 se recupera mediante filtración y lavado para 

posteriormente someterlo a calcinación, esto con el objetivo de eliminar las micelas 

poliméricas y así liberar los mesoporos 64,68. 
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Figura 1.13. Esquema de formación del SBA-15 mediante sol-gel 76,77 

Las posibles reacciones químicas experimentadas en la solución precursora de 

SBA-15 pueden ser explicadas mediante las siguientes etapas. El inicio de la 

síntesis del SBA-15 comienza al disolver el Plurónico P123 en H2SO4 donde al  

formarse iones hidronio, se coordinan con el surfactante y se forman micelas 

esféricas78: 

𝐻2𝑂 +  𝐻2𝑆𝑂4 → H3O+  +  𝐻𝑆𝑂4
−  

Después se añade el silicato de sodio a la solución para generar la siguiente 

reacción 79: 

2H3O+  + 𝑁𝑎2𝑆𝑖𝑂3 → 2𝑁𝑎 + + 𝐻2𝑂 +  𝐻4𝑆𝑖𝑂4  

Posteriormente se forma el ácido silícico mediante la reacción 64,80 : 

𝐻4𝑆𝑖𝑂4 ⇌ 𝐻+ + 𝐻3𝑆𝑖𝑂4
− 

Gracias a las especies anteriores es posible iniciar la condensación para la 

formación de la red del SBA-15 81 (Figura 1.14) 
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Figura 1.14. Formación de la red de SBA-15. 

A continuación en la  

Figura 1.15. se ilustra la interacción entre el Plurónico P123 con el precursor de 

sílice. 

 

Figura 1.15. Interacciones entre la cadena hidrofílica del Plurónico P123 y el precursor de 

sílice. 

 

1.6.3.2 Plurónico P123 como plantilla del SBA-15 

El Plurónico P123 es un surfactante orgánico perteneciente a la familia de los 

poloxámeros. Es un compuesto de bajo costo, no tóxico y biodegradable formado 

por un copolímero tribloque anfifílico no iónico con estructura molecular (PEO)20-

(PPO)69-(PEO)20, donde la cadena central de polióxido de propileno (PPO) es 
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hidrofóbica mientras que las cadenas laterales de polióxido de etileno (PEO) son 

hidrofílicas 67,82,83. En la Figura 1.16. se muestra su estructura molecular.  

Figura 1.16. Estructura molecular del Plurónico P123 82,84 

Este surfactante tiene diversas aplicaciones ya que puede utilizarse como 

humectante, solubilizador, emulsionante, agente estabilizador, transportador de 

fármacos e ingrediente en cosméticos 84.  

Una aplicación de especial interés es en la síntesis del SBA-15 como plantilla debido 

a su capacidad de formación de micelas estables, útil para crear nanoestructuras 

en medios acuosos una vez que se supera la concentración micelar crítica (CMC) 

que es la concentración mínima para formarlas 83.  

El proceso de formación de micelas es impulsado por interacciones electrostáticas 

y sucede una vez que el Plurónico P123 en un medio acuoso supera su CMC y así 

las cadenas hidrofóbicas de PPO se agrupan para formar el núcleo de la micela, 

mientras al mismo tiempo las cadenas hidrofílicas de PEO se orientan para formar 

el contorno de estas uniéndose mediante puentes de hidrógeno al agua debido a su 

afinidad (Figura 1.17) 83.  

La longitud de las cadenas poliméricas del Plurónico P123 es una de las razones 

de su uso en la síntesis del SBA-15, ya que presentan un bajo radio EO/PO67. Si se 

utilizara otro surfactante con diferentes longitudes de cadena, se formarían micelas 

de diferentes tamaños y formas, dando lugar a un material diferente al SBA-15 83. 
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Figura 1.17. Formación de las micelas del Plurónico P123 debido a las interacciones 

electrostáticas del surfactante con el medio acuoso 82.  

1.6.4 Condiciones de síntesis del SBA-15 

Las condiciones de síntesis tienen un fuerte impacto en las propiedades 

morfológicas y estructurales del SBA-15 debido a que pueden modificar 

características importantes como la morfología, ancho de pared, volumen y tamaño 

de poro, la velocidad de condensación y cantidad de grupos silanoles en la 

superficie 71,85.  

1.6.4.1 Concentración y temperatura del Plurónico P123 

La concentración del surfactante es una variable que afecta la morfología del SBA-

15. Se reporta que el valor de concentración micelar crítico (CMC) del Plurónico 

P123 es de 0.0698% p/v en agua a 30°C, por lo que no se debe exceder 

abruptamente ya que por arriba del CMC las micelas se aglomeran y se puede 

formar gel de sílice. Contrariamente si la concentración es muy baja, el Plurónico 

P123 se disolverá en unímeros y las micelas no se formarán, ocasionando sílice 

amorfo 82. 

En ambos casos, se demuestra que si la concentración de Plurónico P123 no es la 

CMC, las micelas con forma cilíndrica no existirán, lo cual daría lugar a estructuras 

no deseadas. 

1.6.4.2 Tipo de ácido 

El tipo de ácido repercute en el comportamiento del autoensamblaje y por ende en 

la morfología del material. Aunque el ácido más utilizado es el clorhídrico (HCl) 
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también se ha sintetizado con nítrico (HNO3), fosfórico (H3PO4) y sulfúrico (H2SO4). 

Por su parte, el H2SO4 posee el anión SO₄²⁻, el cual es el menos nucleofílico de 

todos los anteriores y por lo tanto no compromete la condensación del silicato al no 

interaccionar con los grupos funcionales del P123, favoreciendo un autoensamblaje 

más eficiente 85. Por lo cual es ideal utilizar en la síntesis del SBA-15 un ácido menos 

nucleofílico para promover un mayor ordenamiento de la estructura mesoporosa.  

1.6.4.3 pH de la solución 

El pH influye directamente en la morfología, tamaño de poro y velocidad de 

formación del SBA-15 65. Para la síntesis se requiere un pH de entre 1 y 2 para  

lograr la protonación del precursor de sílice y lograr una correcta interacción con las 

cadenas hidrofílicas de PEO de las micelas crecientes. De esa manera se promueve 

correctamente el autoensamblaje mediante la condensación del precursor alrededor 

de las micelas a un ritmo controlado, lo cual le otorga el tiempo suficiente a las 

micelas para que se organicen en red hexagonal. Dicho proceso es lento y como 

resultado se obtiene un SBA-15 altamente ordenado 59.  

Si el valor de pH está en un rango de 2 a 6, se produce una estructura mesoporosa 

con bajo ordenamiento y a un pH neutro se obtiene sílice completamente amorfa 59.  

Mientras que un pH por debajo de 1, no resulta beneficioso ya que el precursor de 

sílice se condensa a un ritmo excesivamente acelerado y no permite que las micelas 

se logren organizar en una red hexagonal bien definida, dando como resultado una 

estructura con bajo ordenamiento 85.  

1.6.4.4 Temperatura de envejecimiento  

La temperatura de envejecimiento influye en la morfología, velocidad de 

condensación, ancho de pared, volumen y tamaño de poro 84.  

Se ha reportado que la temperatura de envejecimiento idónea es de 25 a 35°C 

porque proporciona un equilibrio adecuado entre la velocidad de condensación de 

la sílice y la organización de la micelas para formar la red hexagonal 58,71.  

Adicionalmente, solo en este rango de temperaturas, es posible modular el volumen 

y tamaño de poro, ya que se ha reportado que las micelas aumentan su tamaño al 
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incrementar la temperatura como consecuencia de que las cadenas de PEO 

disminuyen su hidrofilicidad 62,82,85. 

Sin embargo, temperaturas de envejecimiento superiores a 40°C 71 ocasionan que 

la condensación del precursor de sílice se acelere y como resultado no brinde el 

tiempo suficiente para que las micelas se organicen por completo en una red 

hexagonal bien definida, alterando la morfología característica del SBA-15 o 

llevando al material a transformarse en SBA-16 86, reduciendo el área específica, el 

ancho de pared, el tamaño y el volumen de poro 84,86. 

1.6.4.5 Tiempo de envejecimiento 

El tiempo de envejecimiento tiene un impacto directo en el ordenamiento y 

morfología de los mesoporos. Se ha observado que mayores tiempos de 

envejecimiento promueven una estructura hexagonal mesoporosa de alto 

ordenamiento, atribuido a que se logra a una mayor condensación del precursor de 

sílice sobre las paredes del material así como la transformación de las micelas 

esféricas a micelas cilíndricas 76.  

Por lo cual tiempos cortos de envejecimiento no son óptimos 58. Además como la 

temperatura de envejecimiento debe estar entre 25 a 35°C, la velocidad de 

condensación es lenta 76, por lo cual el tiempo de envejecimiento óptimo oscila entre 

2 a 5 días 58,86. 

1.6.4.6 Lavado del SBA-15 

Para el lavado del SBA-15 generalmente se utiliza agua destilada, sin embargo, 

algunos autores han reportado el uso de etanol debido a la solubilidad del Plurónico 

P123 y por lo tanto, se logra la liberación parcial de los mesoporos 64,65. No obstante, 

es desfavorable ya que durante el calcinado el material puede experimentar 

reacciones de hidrólisis debido a la humedad del medio ambiente y como 

consecuencia presentar fisuras en las paredes, estrechamiento o ensanchamiento 

de los poros o incluso hasta el colapso 86. Por lo cual es ideal utilizar exclusivamente 

agua para el lavado.  
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1.6.4.7 Temperatura y tiempo de calcinado  

La temperatura y tiempo de calcinado son parámetros que determinan directamente 

la concentración de grupos silanol (Si-OH) en la superficie del SBA-15 62,71 que 

permiten el anclaje de diversas especies químicas 64. 

La temperatura y tiempo ideales deben ser tal que consigan eliminar eficazmente el 

Plurónico P123 para liberar los poros del material pero sin remover los grupos 

silanol. Se ha reportado que a 300°C por 10 horas existe una degradación parcial 

del copolímero, lo que demuestra que la temperatura debe ser más elevada.   

A partir de 400°C, los grupos silanol comienzan a deshidroxilarse y se transforman 

en grupos siloxano, sin embargo, se debe buscar la eliminación del Plurónico P123 

para optimizar el área superficial y volumen de poro. Se ha reportado que a 500°C 

por 5 horas se logra eliminar el copolímero al 99.97% mientras que un mayor tiempo 

a la misma temperatura resulta perjudicial puesto que deshidroxila los grupos 

silanol, dejando el material inservible para anclaje de moléculas o iones 71. 
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2. Desarrollo experimental 

A lo largo de este capítulo se describe de manera secuencial el desarrollo 

experimental para obtener las películas de SRO impurificadas con itrio.  

Inicialmente se detalla el proceso de síntesis del SBA-15 y su impregnación con itrio 

mediante el método de impregnación húmeda con soluciones de acetato de itrio a 

diferentes concentraciones. Una vez obtenidos los polvos, se elaboraron pastillas 

compactas con el fin de utilizarse como fuente sólida para el suministro de átomos 

de silicio, oxígeno e itrio para el crecimiento de las películas sobre sustratos de 

silicio mediante el uso del sistema HFCVD.  

Finalmente, se presentan las técnicas de caracterización empleadas para analizar 

características morfológicas, estructurales, ópticas y químicas de los polvos así 

como de las películas obtenidas. 

2.1 Proceso de síntesis del SBA-15 

Para la síntesis del SBA-15 se utilizaron los siguientes reactivos: Ácido sulfúrico 

(H₂SO₄ de la marca J.T. Baker con grado reactivo de 95-98%), Plurónico P123 

(EO20PO70EO20, Sigma Aldrich con grado reactivo >98%), solución de silicato de 

sodio (Na2SiO3, Sigma Aldrich con grado reactivo 30-60%) y agua desionizada. Y 

para las mediciones de pH de todas las soluciones se midió a la temperatura de la 

solución utilizando un potenciómetro Conductronic modelo pH120, con una 

resolución de 0.01 unidades de pH y una precisión de ±0.01 unidades de pH. El 

equipo fue calibrado previamente utilizando soluciones buffer estándar de pH 7.00 

y 10.00. 

Como primera etapa, se prepararon 500 ml de solución acuosa de H₂SO₄ 0.5 M y 

se transfirieron 320 mL a un vaso de precipitados. Posteriormente, se agregaron 

17.5 g de Plurónico P123 a la solución del vaso de precipitados (Figura 2.1a) y se 

dejó en agitación constante por 24 horas a 30° C (Figura 2.1b), periodo necesario 

para la formación de micelas. Al término de este periodo, la solución tuvo un pH de 

1.98. 
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Como segunda etapa se preparó la solución precursora de silicio utilizando 44 ml 

de Na2SiO3 y 606 ml de agua desionizada. Posteriormente, esta solución fue 

agregada gota a gota mediante un embudo de separación a la solución preparada 

previamente. La mezcla resultante presentó un pH final de aproximadamente 1.88 

(Figura 2.1c), medido a la temperatura de la solución. La solución final se mantuvo 

en agitación constante durante 5 días a 30 °C (Figura 2.1d y 2.1e). Durante dicho 

lapso, el pH osciló entre 1.6- 1.88. 

Transcurridos los 5 días, se recuperó el precipitado mediante filtración por succión 

(Figura 2.1f) durante la cual se realizaron cuatro lavados consecutivos con agua 

desionizada para eliminar subproductos (Figura 2.1g). Seguidamente, el producto 

obtenido se transfirió a un crisol de alta alúmina (Figura 2.1h) para su secado en un 

horno a 60 °C por 12 horas (Figura 2.1i).  

Finalmente, se incrementó la temperatura a razón de 10 °C/min hasta llegar a 550 

°C y se mantuvo por 5 horas con la finalidad de eliminar el Plurónico P123 y posibles 

residuos derivados de la síntesis. El material obtenido fue un polvo blanco que se 

almacenó para su futura impregnación con itrio (Figura 2.1j).  

 
Figura 2.1. Síntesis completa del SBA-15. En a) y b) Disolución de Plurónico P123 en H2SO4 
0.5 M. En c) Incorporación del Na2SiO3. En d) y e) envejecimiento del SBA-15. En f) y g) 
lavado y filtrado por succión. En h) polvos en el horno y en i) calcinación. En j) SBA-15. 

a) b) c) d) e) 

f) g) h) i) j) 
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En la Figura 2.2 se muestra un diagrama donde se ilustra el proceso de síntesis del 

SBA-15. 

 

Figura 2.2. Diagrama general del proceso de síntesis del SBA-15. 

2.2 Proceso de impregnación del SBA-15 con itrio 

Para la impregnación del SBA-15 con itrio se utilizó acetato de itrio tetrahidratado 

(Y(C2H3O2)3 ·4H₂O) de la marca Santa Cruz, con grado reactivo del 99.99 %).  El 

proceso de impurificación se llevó a cabo mediante el método de impregnación 

húmeda postsíntesis que consiste en disolver la fase activa (acetato de itrio) y 

posteriormente mezclarla con el soporte (SBA-15) en solución, para que al eliminar 

el solvente se retenga la fase activa (itrio) dentro del soporte (Figura 2.3) 

 

Diagrama del proceso de síntesis del SBA-15 

Filtrado y lavado por succión 

con agua desionizada 
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Figura 2.3. Representación esquemática de la interacción del itrio con grupos silanol del 
interior del SBA-15 posterior a la calcinación 1. 

Para la investigación, se prepararon cinco muestras de SBA-15 con relaciones de 

masa de 0, 5, 10, 20 y 30 % de acetato de itrio anhidro con respecto a la masa de 

SBA-15 utilizada y las cantidades pesadas del precursor de itrio se calcularon 

considerando su equivalente en masa anhidro. En la Tabla 2.1. se presenta a detalle 

las cantidades utilizadas para obtener las muestras. 

Las muestras fueron llamadas Y(x)/SBA-15, donde “x” se refiere únicamente a la 

relación de masa de precursor de itrio anhidro respecto del SBA-15 y no al contenido 

real de itrio incorporado en los polvos. 

Tabla 2.1.Cantidades de acetato de itrio utilizado para sintetizar las muestras Y/SBA-15. 

 

Muestra 

Cantidad de 

SBA-15 (g) 

Cantidad de 

agua (ml) 

Porcentaje en peso de 

acetato de itrio anhidro 

respecto a SBA-15 

Masa de acetato de 

itrio tetrahidratado (g) 

SBA-15 1 30 0 0 

Y(5)/SBA-15 1 30 5 0.063 

Y(10)/SBA-15 1 30 10 0.127 

Y(20)/SBA-15 1 30 20 0.254 

Y(30)/SBA-15 1 30 30 0.381 

 

Para la obtención de los polvos impurificados, como primera etapa se disolvió el 

acetato de itrio tetrahidratado conforme a la Tabla 2.1 en 30 ml de agua desionizada 

a 30° C por 30 minutos en agitación constante. Como segunda etapa, se agregó 1 

g de SBA-15 a la solución anterior y se mantuvo en agitación constante por 24 horas 

a 30° C.  

Transcurridas las 24 horas, se recuperó el precipitado mediante filtración por 

succión. Seguidamente, el producto se transfirió a un crisol de alta alúmina para su 

secado en un horno a 60 °C por 12 horas. Finalmente, se incrementó la temperatura 

a una tasa  de 10 °C/min hasta alcanzar los 550 °C, manteniéndose a esta 

temperatura durante 5 horas.  

A continuación se muestra en la Figura 2.4 un diagrama esquemático general del 

proceso de síntesis del SBA-15 impregnado con itrio. 
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Figura 2.4. Diagrama general del proceso de síntesis del Y/SBA-15 para uso como fuente 
sólida para el crecimiento de SRO/Y mediante HFCVD. 

2.3. Conformado de pastillas Y/SBA-15 

Con los polvos de obtenidos en la sección anterior se procedió al conformado de 

pastillas mediante prensado. Para cada pastilla se pesaron 200 mg de polvo y se 

colocó en un dado cilíndrico de acero inoxidable. De esta manera, se procedió al 

prensado utilizando una prensa hidráulica digital marca CrushIR (Figura 2.5 a).  

La presión aplicada fue de 90 MPa, mantenida durante un tiempo de 3 minutos para 

asegurar la compactación homogénea. Las pastillas resultantes presentaron un 

diámetro de 0.9 cm y un espesor de 3 mm, con tolerancias dimensionales de 

aproximadamente ±0.2 mm. La densidad aparente calculada a partir de la masa y 

el volumen geométrico fue de aproximadamente 1.05 g/cm³. 

  

a) b) 
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Figura 2.5. a) Prensa hidráulica digital CrushIR utilizada para realizar b) las pastillas que 
servirán con fuente sólida para crecimiento de Y/SRO.  

2.4 Sistema HFCVD 

Para el crecimiento de las películas de SRO y SRO/Y se empleó un sistema de 

HFCVD desarrollado en el laboratorio IC6 del Centro de Investigación de 

Dispositivos Semiconductores (CIDS) de la Benemérita Universidad Autónoma de 

Puebla (Figura 2.6).  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Figura 2.6. Sistema HFCVD del CIDS con todos sus componentes exteriores. 

El sistema está integrado por un reactor que consiste en un tubo de acero inoxidable 

de 45 cm de longitud y 14 cm de diámetro (Figura 2.6 a). El interior del reactor 

contiene un soporte circular para fuentes sólidas (pastillas) así como uno para 

sustratos. 

Para llevar a cabo el crecimiento se utiliza un filamento de tungsteno cónico de 8 

vueltas con 9 mm de diámetro en la base y 14 mm de altura, el cual es alimentado 

mediante un autotransformador variable o variac Powerstat modelo 3PN116B. En la 

Figura 2.7 se muestra un diagrama del interior del reactor. 

   e. Entrada de gas 

a. Reactor  

f. Bomba de vacío b. Salida de gas 

c. Manómetro 

g. Flujómetro 

d. Válvula de 

aislamiento 
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El reactor cuenta con entrada y salida de gases en la parte superior e inferior (Figura 

2.6 b y e), respectivamente. El flujo de hidrógeno entra al reactor por una regadera 

y para medir el flujo entrante se utiliza un flujómetro Matheson modelo 602 

conectado a la parte superior (Figura 2.6 g). Para medir la presión en el reactor el 

sistema cuenta con un manómetro De Wit modelo 2000SS (Figura 2.6 c) que 

presenta una escala de vacío de 0 a −76 cmHg y una escala de presión de 0 a 28 

psi, con una exactitud de ±1 % del total del rango. Finalmente, para evacuar el aire 

del reactor se utiliza una bomba de vacío Vaccubrand modelo RZ 2.5 (Figura 2.6 f) 

capaz de reducir la presión absoluta hasta 0.21 atm.   

El sistema cuenta con una válvula de aislamiento conectada a la parte inferior del 

reactor, la cual comunica directamente con la bomba de vacío. Al abrirla, se permite 

la extracción de los gases residuales y la reducción de presión, mientras que al 

cerrarla, se conserva una presión reducida en el interior del reactor (Figura 2.6 d). 

En la Figura 2.7 se muestra un esquema de las partes internas del reactor. 
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Figura 2.7.Sistema HFCVD de manera interna.  

 

2.4.1 Limpieza del sistema HFCVD 

Antes de realizar el crecimiento de las películas fue necesaria una limpieza 

profunda del sistema HFCVD con el objetivo de eliminar posibles contaminantes 

que pudieran haber quedado adheridos a las paredes del reactor así como a los 

demás componentes del sistema como resultado de depósitos previos, lo cual 

podría contaminar a las futuras películas de SRO/Y (Figura 2.8).  

Por lo cual, como primera etapa, se desmontó el tubo de acero así como también 

se retiró el portapastillas, el portarresistencia y la regadera. La limpieza de los 

componentes mencionados consistió en introducirlos en xileno durante 15 

minutos en agitación ultrasónica. Transcurridos los 15 minutos, los componentes 

fueron retirados de la solución de xileno y posteriormente se repitió el mismo 

proceso anterior pero ahora con acetona. Finalmente se realizó una tercera 

limpieza con metanol bajo las mismas condiciones mencionadas. 

Como segunda etapa, se limpió el interior del tubo de acero minuciosamente con 

metanol. Posteriormente se colocaron nuevamente los componentes limpiados 

y se fijó el tubo de acero a la base del reactor mediante atornillado. 

Inmediatamente se cerró herméticamente el reactor y se efectuó un proceso de 

purga, mediante la bomba de vacío, para disminuir oxígeno y otros posibles 

contaminantes gaseosos existentes dentro del sistema.  

El proceso de purga se inició extrayendo el aire contenido dentro del reactor 

hasta alcanzar una lectura de −60 cmHg en el manómetro, correspondiente 

aproximadamente a una presión absoluta de 0.21 atm. 

Seguidamente se introdujo un flujo de hidrógeno ultrapuro (99.999 %) hasta 

alcanzar una presión absoluta de 1 atm, tras lo cual se procedió a cerrar la 

válvula. Posteriormente se repitió el proceso anterior por dos veces más, 

dejando el sistema con una presión absoluta de 0.21 atm. Finalmente para 

verificar la hermeticidad del sistema, se cerró la válvula aislamiento y se tomó 

como criterio la estabilidad de la lectura del manómetro la estabilidad de la 
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lectura del manómetro durante 5 min, considerándose como indicativo de la 

ausencia de fugas apreciables. 

 

Figura 2.8. Desmontaje del tubo de acero del reactor para limpieza total de los componentes 
del sistema. 

 

2.5 Preparación de sustratos de silicio 

Para el crecimiento de las películas de SRO/Y, se utilizaron sustratos de silicio tipo 

n, con un espesor de 279 ± 20 μm, orientación (100) y resistividad de 1-10 Ωcm. 

Todos los sustratos de silicio se sometieron a un proceso de limpieza previo al 

crecimiento con el propósito de remover óxido nativo, grasas y otros contaminantes 

superficiales. 

Como primera etapa para decapar el óxido nativo, los sustratos se sumergieron en 

una solución de HF diluido (1:10) durante 1 minuto y se enjuagaron con agua 

desionizada. Posteriormente para la eliminación de grasas, los sustratos se 

sumergieron en xileno durante 15 minutos en agitación ultrasónica. Así mismo se 

repitió este proceso para acetona y después metanol.  

Seguidamente, para eliminar contaminantes orgánicos superficiales, así como 

metales pesados, los sustratos fueron sumergidos en una solución RCA I preparada 

previamente con una proporción 5:1:1 (agua desionizada a 75°C: peróxido de 

hidrógeno (H2O2): hidróxido de amonio (NH4OH)) y se mantuvo en agitación 

ultrasónica durante 15 minutos.  
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Luego para remover iones alcalinos así como cationes, se retiraron de la solución 

RCA I e introdujeron a una solución RCA II preparada previamente con proporción 

6:1:1 (agua desionizada a 75°C: HCl: H2O2). La solución con los sustratos se 

mantuvo en agitación ultrasónica durante 15 minutos y finalizado ese tiempo, se 

enjuagaron cinco veces con agua desionizada para eliminar residuos de la solución 

anterior. Finalmente se introdujeron los sustratos en un vaso de precipitados con 

metanol para conservarlos para el crecimiento (Figura 2.9). 

 

Figura 2.9. Conservación de sustratos de silicio en metanol. 

 

2.6 Crecimiento de películas de SRO/Y por HFCVD 

Debido al proceso de purga previamente realizado, el sistema permaneció bajo 

presión reducida. Para introducir la pastilla de SBA-15 así como el sustrato de silicio 

se introdujo hidrógeno hasta alcanzar una presión absoluta de 1.3 atm.  

Primero, la fuente sólida se colocó debajo del filamento de tungsteno, la cual va a 

ser decapada por el hidrógeno atómico durante el tiempo que dure el crecimiento y 

así obtener los precursores que se depositarán sobre el sustrato para formar la 

película. Inmediatamente se introdujo el sustrato de silicio y se repitió el proceso de 

purga descrito en la sección 2.4.1 Limpieza del sistema HFCVD. 
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Figura 2.10. Detalle del interior del reactor HFCVD mostrando la disposición de la pastilla, 
el sustrato y la resistencia antes del inicio del crecimiento. 

Seguidamente, cuando se alcanzó la presión absoluta interna de 0.21 atm, se abrió 

el flujo de hidrógeno ultrapuro (99.999 %) a 100 sccm y simultáneamente la válvula 

de aislamiento, de manera que se mantuviera un flujo continuo de hidrógeno 

mientras se extraían los gases del sistema, sin que se modificara la presión anterior. 

Posteriormente, el filamento de tungsteno se calentó mediante un variador de voltaje 

(variac) al aplicar una corriente de 42 A y un voltaje aproximado de 76 V. La 

temperatura del filamento, estimada en aproximadamente 2000 °C a partir de las 

condiciones eléctricas de operación. El sustrato se mantuvo a temperatura ambiente 

y no se realizó un control de temperatura independiente durante el depósito. El 

tiempo de crecimiento de las películas fue de 2, 2.5 y 3 minutos. El variac se apaga 

gradualmente hasta llegar a 0 V, se cierra el flujo de hidrógeno y se deja la bomba 

de vacío por 2 minutos.  

Finalmente se cierra la válvula aislamiento y se introduce H₂ hasta que la presión 

interna alcance condiciones cercanas a la presión atmosférica, permitiendo 

posteriormente la apertura del reactor y el retiro de la película de SRO/Y. 

En cada ciclo de depósito se colocaron simultáneamente tres sustratos de silicio, 

los cuales fueron sometidos a las mismas condiciones de crecimiento. Los depósitos 



 Capítulo 2. Desarrollo experimental 

 

 59 

se realizaron de manera secuencial, comenzando con la película de SRO sin 

incorporación nominal de itrio, seguida de las películas SRO/Y(5), SRO/Y(10), 

SRO/Y(20) y SRO/Y(30). El depósito inicial de SRO se realizó con el propósito de 

evitar una posible incorporación residual de itrio.  

 

Figura 2.11. Vista del proceso de crecimiento de SRO mediante HFCVD. 

Igualmente al finalizar cada depósito se debe realizar el proceso de purga descrito 

en la sección 2.4.1 Limpieza del sistema HFCVD para dejar a una presión reducida 

y así evitar que la resistencia se oxide. En la Tabla 2.2 se muestran las condiciones 

utilizadas para el crecimiento de las películas de SRO/Y. 

Tabla 2.2. Condiciones de crecimiento de películas de SRO/Y. 

 

2.7 Recocido de las películas de SRO/Y 

El recocido es un tratamiento térmico que consiste en calentar el material hasta una 

temperatura determinada y conservarla durante un tiempo específico. En este caso, 

Condición de depósito Magnitud

Distancia Filamento Fuente 1 cm

Distancia Filamento-Sustrato 2 cm

Temperatura del filamento  ≈ 2000°c

Flujo de H2 100 sccm

Voltaje del variac 76 V

Corriente del variac 42 A

Tiempo de depósito 2, 2.5 y 3 min
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su finalidad es promover la formación de Si-Ncs en las películas con el objetivo de 

mejorar las propiedades ópticas. 

El proceso se llevó a cabo utilizando un horno tubular marca MTI Corporation 

modelo OTF-1200X (Figura 2.12). Las muestras se colocaron en un barco de cuarzo 

colocado en la parte central del tubo del horno, la cual corresponde a la zona donde 

está ubicada la resistencia. Se estableció un flujo continuo de nitrógeno de alta 

pureza (99.999 %) a un caudal de 20 sccm para minimizar procesos de oxidación 

no deseados en las películas de SRO. Dicho flujo se introdujo por un extremo del 

horno y se expulsó por el otro extremo, de modo que el gas circuló y salió 

continuamente del sistema.  

Las películas de SRO y SRO/Y se calentaron desde temperatura ambiente hasta 

1050°C durante 90 minutos mediante una rampa de calentamiento de 10°C/min, 

alcanzando la temperatura objetivo después de aproximadamente 105 minutos. Al 

concluir este tiempo, el horno se apagó y se cerró la salida del gas, de modo que 

las muestras se dejaron enfriar dentro del tubo hasta alcanzar temperatura 

ambiente. Finalmente, las muestras fueron retiradas del horno después de 24 horas 

 

Figura 2.12. Horno utilizado para el recocido de las películas de SRO/Y. 

2.8 Técnicas de caracterización 

Se llevaron a cabo diferentes técnicas de caracterización con la finalidad de conocer 

el efecto de la incorporación de itrio en las propiedades del SBA-15 así como en las 
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películas de SRO. En conjunto, las técnicas proporcionaron las propiedades 

morfológicas, químicas y ópticas de los materiales. 

En las siguientes secciones se describen los fundamentos de cada técnica de 

caracterización y las condiciones de operación de los equipos empleados para el 

análisis de los materiales sintetizados en este trabajo. 

2.8.1 Fotoluminiscencia (PL) 

La Espectroscopía de Fotoluminiscencia (Photoluminiscence Spectroscopy o PL)  

es una técnica de caracterización óptica no destructiva que permite conocer los 

procesos de excitación electrónica y de recombinación radiativa así como dilucidar 

defectos estructurales que dan lugar a la emisión de luz de un material 2,3.  

La técnica de PL se basa en el fenómeno de fotoluminiscencia, el cual ocurre 

cuando a) un electrón absorbe un fotón con energía mayor o igual a la energía de 

la brecha prohibida del material. Lo cual da lugar a que b) el electrón pase a un 

estado excitado en la banda de conducción y simultáneamente, genere un hueco 

en la banda de valencia. Posteriormente, c) el electrón regresa a su estado 

fundamental y se recombina con el hueco, lo cual es conocido como proceso de 

recombinación banda-banda. Dicho proceso da lugar a d) la emisión de un fotón 

como resultado de liberar el exceso de energía. La energía del fotón emitido podría 

ser menor que la del fotón absorbido debido a interacciones internas previas a la 

emisión 4–7. 

Como se muestra en la Figura 2.13, el proceso de fotoluminiscencia puede 

desglosarse en cuatro etapas: a) absorción del fotón, b) excitación electrónica, c) 

recombinación del par electrón-hueco y d) emisión de luz. 
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Figura 2.13. Proceso general de la fotoluminiscencia. 

Además de la recombinación banda-banda, se pueden presentar distintos procesos 

como consecuencia de defectos estructurales o dopantes presentes en el material, 

los cuales introducen niveles de energía permitidos (donadores o aceptores) dentro 

de la brecha prohibida8 (Ver Figura 2.14).  

 

Figura 2.14. Procesos de recombinación a) Banda a banda, b) Banda de conducción a nivel 
aceptor, c) Nivel donador a banda de valencia y d) Nivel donador a nivel aceptor. 

Mediante el uso de la técnica de PL se generan espectros de emisión 

característicos, donde las bandas observadas a distintas longitudes de onda pueden 

atribuirse a transiciones específicas, defectos cristalinos o efectos de confinamiento 

cuántico. Diversas investigaciones que han utilizado esta técnica, han demostrado 

que la presencia de impurezas puede modificar la intensidad y la energía de las 

emisiones en comparación con el material puro 9,10. 

a) b) 

c) d) 
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El sistema de fotoluminiscencia empleado en esta investigación fue ensamblado en 

laboratorio a partir de componentes ópticos y electrónicos de distintos fabricantes, 

el cual se muestra en la Figura 2.15. Los elementos principales consistieron en un 

láser de vanadato de itrio dopado con neodimio (Nd:YVO₄) de radiación ultravioleta 

a 353 nm y 10 mW de potencia, un monocromador Sciencetech modelo 9040 de 

medio metro y una resolución espectral de hasta 0.03 nm. El detector es de tipo 

tubo fotomultiplicador Hamamatsu modelo RG653, integrado en gabinete 

Sciencetech PMH-02. 

En esta investigación, todos los espectros fueron obtenidos utilizando parámetros 

de medición idénticos. 

 

Figura 2.15. Sistema de fotoluminiscencia: láser UV (353 nm, 10 mW), monocromador 
Sciencetech 9040 (0.5 m) y detector PMT Hamamatsu RG653 en gabinete Sciencetech 
PMH-02 

2.8.2 Espectroscopia Infrarroja por Transformada de Fourier (FTIR) 

La Espectroscopia Infrarroja por Transformada de Fourier (Fourier Transform 

Infrarred o FTIR por sus siglas) es una técnica de caracterización química que 

identifica los grupos funcionales presentes en una muestra mediante la medición de 

la absorción de radiación infrarroja en distintas longitudes de onda. Esto se debe a 

que, al ser un proceso cuantizado, los distintos enlaces químicos absorberán 
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únicamente energía en rangos específicos, lo cual permite obtener un espectro que 

permite identificar la muestra. Estas pueden ser sólidas, líquidas o gaseosas, lo que 

hace que la técnica sea versátil y aplicable en diversos campos científicos e 

industriales. 

En la materia, los átomos están unidos mediante enlaces que no son rígidos, lo que 

les permite vibrar continuamente. Este comportamiento es análogo al de un resorte 

donde cada enlace tiene una frecuencia de oscilación en función de la fuerza del 

enlace y la masa de cada átomo involucrado.    

Estas vibraciones inducen cambios en el momento dipolar de la molécula, lo cual 

permite que esta pueda interactuar con el campo eléctrico de la radiación infrarroja 

incidente. Si la frecuencia del dipolo cambiante coincide con la frecuencia de la onda 

electromagnética infrarroja, se absorberá su energía y se obtendrá un espectro.    

Por lo cual, la condición imprescindible es que la molécula tenga momento dipolar 

y mientras más grande sea, más intensa será la banda de absorción. Si la molécula 

no presenta momento dipolar, no es identificable.  

La radiación infrarroja se divide en 3 regiones: cercana (12800-4000 cm-1), media 

(4000 a 400 cm-1) y lejana (400–33 cm-1) 11. Sin embargo, la región infrarroja media 

es la más utilizada en FTIR debido a que en este rango la mayor parte de los grupos 

funcionales existentes tienen energías de vibración en esta. 

Una misma molécula puede presentar diferentes modos vibracionales, los cuales 

pueden clasificarse en estiramiento de enlace (cambio en su longitud) o flexión de 

enlace (cambio en su ángulo). 

Así mismo, el modo de vibración de estiramiento se subdivide en: simétrico (ambos 

enlaces se alargan o estiran) y asimétrico (un enlace se alarga y el otro se encoge). 

Por otro lado, el modo de vibración de flexión se subdivide en: balanceo (ambos 

átomos se mecen en la misma dirección y mismo ángulo sobre el plano), tijereteo 

(ambos átomos se alejan y acercan entre ellos sobre el plano), aleteo (ambos 

átomos se mueven al mismo lado fuera del plano) y torsión (los átomos se mueven 

en sentido contrario fuera del plano)12. Ver Figura 2.16. 
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Figura 2.16. Los modos vibracionales que puede presentar una misma molécula. Los 
símbolos “+” y “–” indican movimiento hacia delante y hacia atrás del plano, 
respectivamente12. 

El proceso para la obtención del espectro de IR inicia una vez que la energía 

infrarroja ha sido absorbida selectivamente por una muestra, lo cual genera 

fluctuaciones en la intensidad de la energía trasmitida. Esta energía se mide 

comparando la radiación incidente con la transmitida a través de la muestra en 

función de la frecuencia, lo que permite obtener información sobre las vibraciones 

moleculares presentes.  

El detector registra dicha información como un interferograma, el cual es convertido 

a frecuencia mediante la transformada de Fourier. Este proceso se lleva a cabo para 

convertir la información a un espectro con datos interpretables donde cada banda 

corresponde a la frecuencia vibracional específica de los grupos funcionales 

presentes. La intensidad de cada banda depende de la cantidad y proporción de 

moléculas que vibran en ese modo.13,14 

En esta investigación se realizaron las mediciones de FTIR utilizando un equipo 

Equinox 55 de la marca Bruker (Figura 2.17) con un divisor de haz de Ge/KBr y 

rango de número de onda de 4000 a 360 cm-1. 
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Las mediciones de FTIR se realizaron en modo de reflectancia difusa para las 

muestras en polvo de SBA-15 y en modo de transmitancia para las películas. 

 

Figura 2.17. Equipo FTIR Bruker Equinox 55. 

2.8.3 Microscopía Electrónica de Transmisión (TEM) 

La Microscopía Electrónica de Transmisión (Transmission Electron Microscopy o 

TEM) es una técnica capaz de generar una imagen con una resolución espacial 

incluso por debajo de 1 nm, gracias al uso de un haz de electrones de alta energía 

como fuente de radiación. Permitiendo así estudiar la estructura interna de la 

muestra con una precisión cercana al nivel atómico 15. 

El fundamento físico de la TEM surge gracias a Louis de Broglie, que postuló que 

las partículas tienen un carácter ondulatorio y por lo tanto una longitud de onda 

asociada. Lo cual resulta interesante debido a que esta longitud de onda es mucho 

menor en comparación con la de la luz visible, por lo cual es posible alcanzar 

resoluciones superiores y observar detalles más pequeños (Figura 2.18). Por lo que, 

en 1933, Ernst Ruska y Max Knoll consideraron el fundamento físico y propusieron 

la idea de la creación del TEM, con el objetivo de superar las limitaciones del 

microscopio óptico. Además contemplaron que la longitud de onda de los electrones 

está relacionada con la energía que adquieren al ser acelerados por un voltaje: 

cuanto mayor es el voltaje, menor es la longitud de onda. Esta relación permite, 

teóricamente, alcanzar detalles más pequeños en la muestra 16. 
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Figura 2.18. Comparativa entre microscopía óptica y electrónica, evidenciando que cuando 
la longitud de onda es menor o comparable al tamaño del objeto, este puede observarse. 

Para que se logre la formación de las micrografías, la técnica TEM exige ciertas 

condiciones. En primer lugar, se requiere un alto vacío con el objetivo de evitar la 

dispersión del haz de electrones. En segundo lugar, la muestra debe ser 

electrotransparente, es decir, debe permitir el paso de los electrones. Esto último se 

logra haciendo muestras ultradelgadas con un espesor de unas cuantas decenas 

de nanómetros 15. 

La micrografía se forma con el registro del flujo de electrones que logra atravesar la 

muestra. Este flujo corresponde a los electrones transmitidos, cuya intensidad varía 

localmente según la interacción con la estructura interna del material. Al incidir sobre 

un detector, esta señal es transformada a intensidad luminosa, permitiendo obtener 

la micrografía 17. 

Además, el haz de electrones al ser radiación ionizante produce señales 

secundarias resultantes de la interacción con la muestra. Estas señales pueden 

aprovecharse mediante subtécnicas analíticas para conocer la información química 

adicional. Por lo cual, en el microscopio TEM puede contener aditamentos para 

realizar técnicas como la Espectroscopía de Energía Dispersiva de Rayos X (EDS), 

Espectroscopía Electrónica de Pérdidas de Energía (EEL), Microscopía Electrónica 

de Transmisión con Filtrado de Energía (EFTEM) 16. 
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Las micrografías de los polvos de Y/SBA-15 fueron obtenidas utilizando un TEM 

modelo Tecnai G2 Spirit TWIN (Figura 2.19 a) operando con un haz de electrones 

de 120 keV, resolución de punto de 0.36 nm y resolución de línea de 0.20 nm. 

Mientras que las micrografías de las películas de SRO/Y fueron obtenidas mediante 

un TEM modelo JEOL ARM200F (Figura 2.19 b) operado con un haz de electrones 

de 200 kV y resolución de punto de 0.19 nm.  El microscopio disponía de un detector 

EDS Oxford Instruments AztecTEM. 

Los espaciamientos interplanares reportados a partir de las micrografías se 

determinaron mediante el análisis de transformada rápida de Fourier (FFT) y 

transformada inversa de Fourier (IFFT). Para la determinación de los 

espaciamientos se utilizó como referencia la escala indicada en las micrografías 

adquiridas, a partir de la cual se realizó la conversión de las distancias medidas en 

píxeles a unidades de longitud. 

 

Figura 2.19. Microscopio Electrónico de Transmisión: a) Tecnai G2 Spirit TWIN y b) JEOL 
ARM200F. 

2.8.4 Elipsometría espectroscópica 

La elipsometría espectroscópica es una técnica óptica no destructiva que permite 

determinar propiedades como el índice de refracción, el coeficiente de extinción (κ) 

y el espesor de películas mediante el análisis de los cambios que experimenta la luz 

polarizada al ser reflejada por la muestra 3. 

a) b) 
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La luz es una onda electromagnética compuesta por un campo eléctrico y un campo 

magnético que oscilan perpendicularmente entre sí y, a su vez, de manera 

perpendicular a la dirección de propagación. Se dice que la luz está polarizada 

cuando el campo eléctrico vibra en una sola dirección mientras avanza y no en 

muchas direcciones diferentes. En cambio, si la luz vibra en muchas direcciones 

distintas sin un orden definido, se trata de luz no polarizada 18.  

En elipsometría se hace incidir luz polarizada linealmente sobre la superficie del 

material. Cuando la luz interactúa con la muestra, se modifica su comportamiento y 

al reflejarse cambia a luz polarizada elíptica, es decir hubo cambios en sus ángulos. 

Al comparar el cambio del haz reflejado con respecto al haz incidente sobre un 

sustrato cuyas propiedades ópticas son conocidas, es posible determinar las 

propiedades ópticas y el espesor de la película depositada 19,20.  

El equipo que realiza elipsometría es un elipsómetro, el cual está compuesto por 

una fuente de luz, un generador de estado de polarización PSG, la muestra, un 

detector de polarización (PDS) y un detector de luz.  

En el análisis, la luz incide a cierto ángulo φ sobre la superficie y el haz reflejado por 

la superficie es reflejado al mismo ángulo y existen dos direcciones de polarización: 

p para la luz polarizada paralela al plano de incidencia y s para la luz polarizada 

perpendicular al plano de incidencia. Los valores obtenidos de p y s no son útiles 

por sí mismo debido a que un programa debe realizar métodos numéricos, analíticos 

o modelos para transformarlos en variables cuantificables que describan la 

interacción luz-materia, logrando revelar espesores y constantes ópticas. Siendo así 

indispensable e imprescindible el uso de un programa 21.  
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3. Resultados y discusión 

En esta sección se presentan los resultados obtenidos de las caracterizaciones 

realizadas a los polvos de SBA-15 e Y/SBA-15 así como de las películas obtenidas 

de SRO y SRO/Y.  

En la Tabla 3.1., se presenta la nomenclatura de los materiales caracterizados con 

el fin de evitar confusiones. 

Tabla 3.1. Nomenclatura de las muestras caracterizadas. 

Descripción Designación

SBA-15 sin itrio SBA-15

SBA-15 con una carga nominal de 5% p/p de 

acetato de itrio
Y(5)/SBA-15

SBA-15 con una carga nominal de 10% p/p de 

acetato de itrio
Y(10)/SBA-15

SBA-15 con una carga nominal de 20% p/p de 

acetato de itrio
Y(20)/SBA-15

SBA-15 con una carga nominal de 30% p/p de 

acetato de itrio
Y(30)/SBA-15

SRO crecido con fuente de SBA-15 SRO

SRO crecido con fuente de Y(5)/SBA-15 SRO/Y(5)

SRO crecido con fuente de Y(10)/SBA-15 SRO/Y(10)

SRO crecido con fuente de Y(20)/SBA-15 SRO/Y(20)

SRO crecido con fuente de Y(30)/SBA-15 SRO/Y(30)

SRO durante 90 minutos SRO-R

SRO/Y(5) durante 90 minutos SRO/Y(5)-R

SRO/Y(30) durante 90 minutos SRO/Y(30)-R

Pe
líc

ul
as

Polvos

Sin recocido

Con recocido

Tipo de muestra
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3.1 Caracterizaciones de polvos de SBA-15 e Y/SBA-15 

En esta sección se presentan y discuten los resultados obtenidos de los polvos de 

SBA-15 e Y/SBA-15 mediante FTIR, TEM y PL. A continuación en la Figura 3.1. se 

muestran las imágenes de los polvos de Y/SBA-15 sintetizados. 

 

 

 

Figura 3.1. Imágenes representativas de los polvos de SBA-15 e Y/SBA-15 sintetizados.

Y(5)/SBA-15 

Y(10)/SBA-15 Y(20)/SBA-15 

Y(30)/SBA-15 

SBA-15 
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3.1.1 Espectroscopia Infrarroja con Transformada de Fourier (FTIR)  

La caracterización mediante FTIR se realizó con el propósito de identificar los 

grupos funcionales presentes en la muestra así como para evaluar la posible 

influencia debido a la impregnación con itrio en el SBA-15. 

Los espectros de FTIR obtenidos se muestran en la Figura 3.2., los cuales se 

realizaron en un rango de 400–4000 cm⁻¹ en modo de reflectancia difusa. Estos 

espectros presentaron las vibraciones asociadas a los grupos siloxano (Si–O–Si) y 

silanol (Si–O–H), característicos del SBA-15 1–3. 

 

Figura 3.2. Espectros FTIR del SBA-15 y las muestras de SBA-15 impregnadas con itrio a 
diferentes concentraciones nominales. Los espectros fueron desplazados verticalmente 
para comparación visual. 

La banda estrecha en 3745 cm -1  se relaciona con el estiramiento del enlace O-H 

proveniente de grupos silanol aislados, no enlazados mediante puentes de 

hidrógeno. Por su parte la banda ancha en 3396 cm -1 se atribuye a la vibración de 
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estiramiento del O-H proveniente de agua adsorbida en la superficie o de grupos 

silanoles enlazados por puentes de hidrógeno 4–6. 

Las bandas observadas en 2000 cm⁻¹ y 1878 cm⁻¹ corresponden a sobretonos: la 

primera surge de la combinación de ≈1190 cm⁻¹ (estiramiento simétrico Si–O–Si) 

con 835 cm⁻¹ (estiramiento antisimétrico Si–O–Si) y la segunda se relaciona con el 

doble del modo en ≈958 cm⁻¹ (estiramiento de Si–O–H) 5,7. 

La banda en 1630 cm-1  corresponde al modo de deformación de H-O-H referente a 

moléculas de agua absorbidas8. Mientras que la banda en 1320 cm-1 se asignó a la 

deformación en el plano de C-O-H, proveniente de restos remanentes del Plurónico 

P123 que no fueron eliminados por completo durante la calcinación 9. 

Las bandas en 1190 cm⁻¹ y 1050 cm⁻¹ se atribuyen al estiramiento asimétrico y 

simétrico de Si–O–Si, respectivamente 10–13.  

La banda registrada en 958 cm⁻¹ refleja el modo de estiramiento del enlace Si–O–

H de los grupos silanol 11,12. Por su parte, la banda en 835 cm⁻¹ se relaciona con 

vibraciones de estiramiento simétrico de la red de Si–O–Si 10,13. Finalmente, la 

banda observada en 534 cm-1 corresponde al modo de deformación de O-Si-O de 

la red 5,12. 

Al comparar los espectros de FTIR del SBA-15 y de Y/SBA-15 se aprecian diversos 

cambios. La desaparición de banda en 1320 cm-1 sugiere que se ha logrado eliminar 

por completo los restos de Plurónico P123 debido a la segunda calcinación realizada 

a los polvos impregnados con itrio 1.  Todas las muestras de Y/SBA-15 mostraron 

un cambio en 958 cm-1, lo cual se interpreta como una disminución de los grupos 

silanol e indica el anclaje del itrio a la red, lo cual ha sido reportado en diferentes 

investigaciones referentes a la impregnación del SBA-15 con diversas especies 

4,8,14.  

Notoriamente, no fue detectada alguna banda de absorción relacionada 

directamente con el enlace Y-O, sugiriendo que el itrio podría permanecer 

coordinado mediante interacciones de carácter iónico, debido a la presencia de 

grupos silanol 15,16. 
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En las muestras Y(5)/SBA‐15 e Y(30)/SBA‐15 se identificó una banda en 1340 cm⁻¹, 

asociada a la deformación del grupo CH₃, relacionada con restos provenientes del 

acetato de itrio que no fueron eliminados completamente durante la calcinación 17. 

En el caso de Y(30)/SBA‐15 se observó la aparición de bandas en 2956 cm⁻¹ y 2852 

cm⁻¹, correspondientes al estiramiento antisimétrico del CH₃ y al estiramiento 

simétrico del CH₂, respectivamente. Lo anterior sugiere una mayor cantidad de 

restos del precursor no fueron eliminados debido a que se utilizó mayor acetato de 

itrio para su impregnación 5. En la Tabla 3.2. se resumen todas las bandas 

observadas en los espectros FTIR de los polvos. 

Tabla 3.2. Bandas observadas de los polvos de SBA-15 y Y/SBA-15. 

 

Número de onda 

(cm
-1

)
Modo vibracional Referente a

3745 Estiramiento de O-H Silanol

2956 Estiramiento asimétrico  de C-H3

2852 Estirameinto simétrico de C-H2

2000 Banda de combinación de Si-O-Si Siloxano

1878 Banda de combinación Si-OH Silanol

1630 Deformación de O-H Agua

1340 Deformación de C-H3 Acetato

1320 Deformación en el plano de C-O-H Pluronic P123

1190 Estiramiento asimétrico de Si-O-Si

1050 Estiramiento simétrico de Si-O-Si

958 Estiramiento de Si-OH Silanol

534 Deformación de O-Si-O Siloxano

3396 Estiramiento de O-H Silanol y agua

Acetato

Siloxano
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3.1.2 Microscopía Electrónica de Transmisión (TEM)  

Con el propósito de observar y verificar la morfología del Y/SBA-15, se obtuvieron 

micrografías mediante TEM. En la Figura 3.3. se muestran las micrografías TEM en 

la dirección del eje del poro, las cuales confirman la existencia de poros altamente 

ordenados con una simetría hexagonal 2D, característica típica del SBA-15 2,18,19.  

Se observa que posterior a la impregnación con itrio, los polvos no sufrieron 

destrucción de los poros lo cual indica que conserva orden mesoporoso local. Así 

mismo los difractogramas FFT de la zona enmarcada en color amarillo se presentan 

en la parte inferior derecha, los cuales presentaron un patrón hexagonal bien 

definido, confirmando el ordenamiento de los canales y la simetría hexagonal del 

Y/SBA‐15 20. 

En la Figura 3.4 se muestran los histogramas de distribución del diámetro de poro 

obtenidos a partir de las micrografías anteriores. Para cada muestra se analizaron 

100 poros, excepto en Y(10)/SBA-15, para la cual se analizaron 27 poros. El SBA-

15 presentó un diámetro de poro promedio de 6.29±0.56 nm, característico de 

materiales mesoporosos 21,22, mientras que las muestras impregnadas con itrio 

presentaron diámetros promedio de 6.16±0.47, 6.41±0.71, 6.14±0.51 y 6.22±0.50 

nm, correspondientes a SRO/Y(5), SRO/Y(10), SRO/Y(20) y SRO/Y(30), 

respectivamente. En conjunto, los diámetros promedio no presentaron variaciones 

significativas  posterior a la impregnación con itrio. 

Por otra parte, en la Figura 3.5. se muestran las micrografías obtenidas del eje 

perpendicular al poro, revelando la presencia de canales mesoporosos cilíndricos 

que se extienden por varios nanómetros con una ligera desviación respecto al canal 

cilíndrico perpendicular ideal 2. Los canales mesoporosos presentaron longitudes 

promedio de 307.21±63.24 nm para el SBA-15, y de 289.71±41.27, 275.95±44.07, 

281.04±63.16 y 298.58±94.99 nm para Y(5)/SBA-15, Y(10)/SBA-15, Y(20)/SBA-15 

y Y(30)/SBA-15, respectivamente. 

No se observaron variaciones significativas entre el largo de las muestras, lo cual 

es consistente con la conservación de la estructura mesoporosa después de la 

impregnación. 
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Figura 3.3. Micrografías TEM del SBA-15 e Y/SBA-15 en dirección del eje del poro con su 
difractograma FFT de la zona en color amarillo. 

a)SBA-15 b)Y(5)/SBA-15 

c) Y(10)/SBA-15 d) Y(20)/SBA-15 

e) Y(30)/SBA-15 
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Figura 3.4.Histogramas de distribución del diámetro de poro. Se indica en cada uno el 
número de poros analizados (n) y los valores de media ± desviación estándar. La escala de 
las micrografías es de 50 nm. 
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Figura 3.5. Micrografías TEM del SBA-15 e Y/SBA-15 en la dirección perpendicular al eje 
del poro. 

a) SBA-15 b) Y(5)/SBA-15 

c) Y(10)/SBA-15 d) Y(20)/SBA-15 

e) Y(30)/SBA-15 
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3.1.3 Fotoluminiscencia (PL)  

La caracterización de la fotoluminiscencia se realizó con el propósito de verificar la 

incorporación de itrio en la matriz mesoporosa mediante variaciones en la emisión 

del material. 

 

Figura 3.6. Espectro de PL de los polvos de SBA-15 e Y/SBA-15. 

En la Figura 3.6. se muestra que el SBA-15 presenta una banda  de emisión 

centrada en 489 nm, atribuida a la presencia de grupos Si–OH y defectos 

estructurales de las paredes del poro relacionados con los grupos Si-O-Si 23,24.   

Con el propósito de analizar a detalle las contribuciones, se realizaron las 

deconvolución de los espectros (Figura 3.7). Para el SBA-15 se identificaron tres 

bandas centradas en 422, 470 y 532 nm, respectivamente. Las posiciones de las 

dos primeras contribuciones no presentan variaciones significativas debido a la 

incorporación de Y. Sin embargo, la tercera contribución presenta un ligero 

corrimiento hacia el rojo (537-545 nm) acompañado de una disminución en su 

intensidad. Los resultados de la deconvolución se resumen en la Tabla 3.3. 
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Figura 3.7.  Deconvolución de espectros de PL de los polvos de SBA-15 sin e 
impregnados con itrio. 
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Lo anterior sugiere que existe una reducción de los grupos Si–OH cuya disminución 

también se observa mediante FTIR. La correlación entre esta técnica y FTIR sugiere 

que la incorporación de Y modifica la densidad de estos grupos, reduciendo la 

intensidad de emisión. Adicionalmente, el corrimiento hacia el rojo sería atribuible a 

cambios en el entorno químico del material 25. 

 

Tabla 3.3. Posiciones de las bandas de emisión obtenidas por deconvolución de los 
espectros de SBA-15 y Y/SBA-15.  

 

 

 

 

 

 

 

 

Muestra

SBA-15 422 470 532

Y(5)/SBA-15 419 473 545

Y(10)/SBA-15 420 470 542

Y(20)/SBA-15 422 465 537

Y(30)/SBA-15 421 470 543

Banda de emisión (nm)

2 min 2.5 min 3 min

- 414 409
Enlace de O 

debil
WOB ≡Si−O··Si O enlazado de manera 

inestable entre dos 

átomos de Si

427 434 432
Confinamiento 

cuántico
QC - Formación de Si-Ncs

467 461 460
Vacancia neutra 

de O
NOV ≡Si−Si≡

Ausencia de O genera 

un enlace Si−Si

525 515 -
Vacancia de  O 

postivia
VO+ ≡Si−Si·

Ausencia de O con 

carga positiva genera 

un enlace Si−Si 

incompleto

Banda de emisión (nm)
Mecanismo Abreviación Representación Significado
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3.2 Caracterizaciones de películas de SRO y SRO/Y 

En esta sección se presentan y discuten los resultados obtenidos de las películas 

de SRO y SRO/Y mediante FTIR, TEM, EDS, elipsometría y PL. A continuación, en 

la Figura 3.8 se presentan las muestras obtenidas. Se observa que las películas 

recocidas no presentaron cambios apreciables a simple vista en comparación con 

las muestras sin tratamiento térmico.  

 

   

   

 

 

SRO/Y(5) SRO 

SRO/Y(10) SRO/Y(20) 

SRO/Y(30) 
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Figura 3.8. Imágenes representativas de las películas de SRO/Y sin y con  tratamiento 
térmico depositadas sobre silicio mediante la técnica de HFCVD. 
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3.2.1 Microscopía Electrónica de Transmisión (TEM)  

Se obtuvieron micrografías mediante TEM de las películas de SRO y SRO/Y con el 

objetivo de confirmar la presencia de Si-Ncs. 

En la Figura 3.9. se muestra la micrografía obtenida del SRO sin impurificar, en la 

cual se distinguen dos fases. Por un lado, la matriz amorfa de SiO₂ y por otro, los 

Si-Ncs embebidos en ella, resaltados mediante un área circular amarilla.  

Figura 3.9. Microscopía TEM del SRO con Si-Ncs resaltados mediante un círculo amarillo. 
Se muestra i) el patrón FFT, ii) IFFT con distancia interplanar y plano cristalográfico e iii) 
histograma de distribución de diámetro de los Si-Ncs. 

La presencia de franjas visibles es la evidencia inicial de la formación de Si-NCs 26 

y para corroborarlo, las micrografías fueron analizadas utilizando el software ImageJ 

para obtener el patrón de transformada de Fourier (FFT) y la transformada inversa 

de Fourier (IFFT), con las cuales se puede conocer la distancia interplanar y el plano 

cristalográfico de los Si-Ncs 27. La identificación de un Si-NC se consideró adecuada 

cuando la reconstrucción mediante IFFT permitió observar de manera definida las 

franjas correspondientes a los planos cristalinos dentro de la región seleccionada. 

De esta manera la distancia 𝑑hkl se estimó en un valor promedio de 0.189 nm, lo 

cual se atribuye al plano (220), según la ficha JCPDS No. 00-027-1402 (Figura 3.9. 
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i y ii). A la vez se estimó el diámetro promedio de los Si-Ncs en 1.755 ± 0.33 nm 

(Figura 3.9. iii)  

De forma análoga, se analizaron las películas de SRO obtenidas con las pastillas 

de SBA-15 con menor y mayor concentración nominal de precursor de itrio, es decir 

al 5% y 30% p/p.  

En la Figura 3.10. se muestra la micrografía TEM correspondiente a la película de 

SRO/Y(5), la cual presenta una mayor presencia de fase amorfa de SiO2 así como 

menor cantidad y aumento del diámetro de los Si-NCs en comparación con el SRO. 

De acuerdo con su IFFT ( Figura 3.10.ii), la distancia interplanar fue de 0.102 nm, la 

cual corresponde al plano (440) del Si cristalino, según la ficha JCPDS # 00-027-

1402.  

 Figura 3.10. Microscopía TEM del SRO/Y(5) con Si-Ncs resaltados mediante un círculo 
amarillo. Las zonas a-f) corresponden a áreas seleccionadas para análisis EDS. Así mismo 
se muestra i) el patrón FFT y ii) IFFT, junto con distancia interplanar y plano cristalográfico. 
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La disminución aparente en la cantidad de Si-Ncs se atribuye a que la incorporación 

del itrio modificó la cinética de crecimiento de la película. Lo anterior se respalda 

mediante la disminución observada del espesor mediante elipsometría en 

comparación con el SRO sin impurificar (Ver Tabla 3.5).  

La modificación de la cinética de crecimiento del SRO/Y(5) se asocia con cambios 

en los procesos de difusión de los precursores sobre el sustrato, lo cual altera el 

mecanismo de nucleación y crecimiento de los Si-Ncs. Como resultado se reducen 

los sitios de nucleación, favoreciendo el crecimiento de los núcleos ya existentes y 

originando Si-Ncs de mayor diámetro28. En consecuencia, el crecimiento de estos 

Si-Ncs requirió un mayor consumo de átomos de silicio, limitando así la 

disponibilidad de este elemento para la nucleación de nuevos Si-Ncs y provocando 

una disminución en la cantidad de estos 29. 

Adicionalmente, se realizó el análisis EDS de diferentes zonas para confirmar la 

presencia de itrio en la película y conocer su distribución (Figura 3.11). La señal 

observada por debajo de 0.5 keV en los espectros no fue identificada por el software 

por lo que no se consideró en la cuantificación elemental y se atribuye 

tentativamente al ruido instrumental. Asimismo, aparece una contribución de cobre 

asociada a la rejilla utilizada, a excepción de la zona 2, pero no forma parte de la 

composición global de la película. 

De esta manera, se confirmó la presencia del itrio en las regiones analizadas y se 

reveló que se encuentra distribuido tanto en la matriz amorfa de SiO₂ así como en 

la superficie de los Si-NCs de dichas regiones. 

 

a) b) Zona 1 

Cu 
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Figura 3.11. Espectros EDS de las regiones delimitadas dentro de la micrografía TEM del 
SRO/Y(5). 

 

En la Figura 3.12. se muestra la micrografía TEM de la película de SRO/Y(30). En 

esta se observa una numerosa presencia de Si-Ncs así como regiones próximas 

con un contraste más oscuro respecto a la matriz. Lo anterior podría atribuirse a una 

posible acumulación de Y, si se considera que este elemento presenta una masa 

atómica mayor que el Si u O. No obstante, debido a que el análisis EDS disponible 

corresponde a la región general de la película y no a dichas zonas oscuras de la 

micrografía, esta interpretación no puede confirmarse directamente. 

De acuerdo con su IFFT (Figura 3.12.ii), la distancia 𝑑hkl se estimó en un valor 

promedio de 0.106 nm, lo cual se atribuye al plano (511) del Si cristalino, según la 

ficha JCPDS No. 00-027-1402. Mientras que el diámetro promedio fue de 1.78±0.13 

nm (Figura 3.12.iii).    
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Figura 3.12. Microscopía TEM del SRO/Y(30) con Si-Ncs resaltados mediante un círculo 
amarillo. Se muestra a) patrón FFT, b) IFFT con distancia y plano cristalográfico y c) 
histograma de distribución de diámetro de los Si-Ncs. 

 

En este caso, la formación de una mayor cantidad aparente de Si-Ncs se propone 

que es debido a una mayor cantidad de itrio de la zona analizada en la película, lo 

que podría promover una mayor ruptura de los enlaces Si-O-Si de la red y, en 

consecuencia, originar mayor cantidad de sitios de nucleación 30. Además de que, 

durante el depósito, se logró adsorber una mayor cantidad de silicio en la zona 

analizada, según el EDS de dicha región de la película, lo cual en conjunto podría 

ayudar a crecer más Si-Ncs. 

Por otra parte, la variación en el tamaño de los Si-NCs pudiese atribuirse a tensiones 

en la red de SiOₓ debido a la incorporación del Y 31,32. El radio covalente del itrio 

(≈1.62 Å) es mayor que el del silicio (≈1.11 Å) y el del oxígeno (≈0.66 Å), lo que 

podría limitar el crecimiento de los nanocristales. 

La presencia de itrio en la región analizada de la Figura 3.12 fue confirmada 

mediante EDS ( 
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Figura 3.13). En esta región se obtuvo una mayor señal de itrio respecto a la 

registrada en la zona analizada de SRO/Y(5), mostrada en la Figura 3.11 a). Donde 

además se reveló que existe una mayor cantidad de silicio en comparación con 

SRO/Y(5). 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Figura 3.13. Espectro EDS de la micrografía TEM del SRO/Y(30). 
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3.2.2 Espectroscopia infrarroja con transformada de Fourier (FTIR)  

La caracterización mediante FTIR de las películas de SRO e SRO/Y permitió 

conocer los enlaces químicos presentes y evaluar los cambios debido a la 

incorporación de itrio tanto en muestras recocidas como sin recocido.  

Las mediciones se realizaron en modo de transmitancia y los espectros se expresan 

en términos de absorbancia, calculada a partir de la relación. 𝐴 = −𝑙𝑜𝑔10(𝑇). En la 

Tabla 3.4 se resumen todas las bandas observadas en los espectros FTIR así como 

sus respectivas posiciones. 

3.2.2.1 FTIR de muestras sin recocido 

Los espectros de FTIR obtenidos de las muestras sin recocer se muestran en la 

Figura 3.14. Estos espectros exhiben principalmente vibraciones asociadas al grupo 

siloxano, característico del SRO 26,33–35.  
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Figura 3.14. Espectros FTIR desplazados verticalmente para comparación de las películas 
de SRO y SRO/Y sin recocido en distintas concentraciones nominales. Se muestra en (b) 
la ampliación de la región correspondiente a la banda observada en 520 cm-1.  

 

El SRO presentó bandas en 445, 881, 1063 y 1134 cm-1, respectivamente. La banda 

en 445 cm -1 se atribuye al balanceo del enlace Si-O-Si 27,33,35. La banda en 881 cm⁻¹ 

corresponde al aleteo del grupo silano (Si-H), indicando que parte del hidrógeno 

empleado en el crecimiento del SRO quedó incorporado en la película 26. Mientras 

que en 1063 y 1143 cm⁻¹ se reflejan los modos de estiramiento simétrico y 

asimétrico del enlace Si–O–Si, respectivamente 26,27,33–35.  

Al incorporar itrio a las películas, los espectros se modifican. La banda en 445 cm-1 

muestra un ensanchamiento que aumenta con el incremento de la concentración de 

itrio, lo cual sugiere que existe una alteración en el entorno químico de la matriz de 

SRO 36.  Así mismo, conforme aumenta la concentración de itrio aparece una banda 

en 520 cm-1 (Figura 3.14.b), relacionada tentativamente con el modo de estiramiento 

del Y-O 37–39.  

La intensidad de la banda en 881 cm⁻¹ disminuye al aumentar la concentración de 

itrio, lo cual se atribuye a la reacción de especies gaseosas de itrio con grupos silano 

(Si–H) de la superficie del SRO, lo que al final puede resultar en la formación de 

enlaces Si–O–Y. Este comportamiento podría explicar igualmente la formación 

progresiva de la banda observada en 520 cm⁻¹ 40. 

La banda relacionada al estiramiento simétrico del Si-O-Si se encuentra en el rango 

de 1048–1056 cm-1, evidenciando desplazamiento hacia menores números de onda 

y disminución de la banda conforme aumenta la concentración de itrio. Este 

comportamiento se asocia a la ruptura de la red de Si-O-Si debido a la incorporación 

de itrio. Finalmente, la disminución de intensidad observada en 1143 cm⁻¹ se 

atribuye nuevamente a modificaciones en el entorno químico de los enlaces Si–O–

Si por la incorporación de itrio 41. 

3.2.2.2 FTIR de muestras con recocido 

Los espectros de FTIR obtenidos de las muestras recocidas se muestran en la  
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Figura 3.15. En este caso, se analizaron las muestras SRO-R, SRO/Y(5)-R y 

SRO/Y(30)-R y se comparan con sus respectivas muestras sin recocido, con el fin 

de identificar los cambios inducidos por el tratamiento térmico. Todos los espectros 

mantienen la misma escala para todas las muestras y un desplazamiento vertical 

aplicado para facilitar la comparación visual. 

 

 

 

 

Figura 3.15. Espectros FTIR desplazados verticalmente para comparación de películas de 

SRO y SRO/Y antes y después del tratamiento térmico a 1050 °C durante 90 min. 

Las bandas en 462 y 1085 cm-1 de la muestra de SRO-R corresponden a los modos 

de balanceo y estiramiento del Si-O-Si, respectivamente 42. Las cuales presentan 

cambios en la posición, intensidad y ancho en comparación con la muestra de SRO 

sin recocido. Se muestra un desplazamiento hacia mayores números de onda, lo 

cual sugiere una reorganización estructural de la matriz como resultado del 

tratamiento térmico, asociada a la separación de fases, proceso explicado mediante 

la ecuación 3.1 30,33: 
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Lo anterior puede respaldarse teóricamente mediante la ecuación 3.2 que es la 

relación para la banda de estiramiento Si-O-Si: 

𝜈 = 𝜈0sin 𝜃 

donde 𝜃 corresponde al ángulo formado entre dos átomos de Si enlazados mediante 

un oxígeno, y 𝜈0 = 1117 cm−1. Esta relación establece que variaciones en los 

ángulos de enlace Si–O–Si, producto del reordenamiento estructural, producen 

desplazamientos en la frecuencia vibracional 42. 

Por su parte, la intensidad muestra un incremento, lo cual puede atribuirse a que el 

recocido favorece la disminución de óxidos subestequiométricos y de enlaces 

incompletos, promoviendo que en la red se formen más enlaces Si–O–Si. Mientras 

que el estrechamiento de la banda sugiere un mayor orden estructural en la matriz, 

posiblemente relacionado con la tensión inducida por los Si-NCs 33,43. Respecto a la 

banda en 800 cm-1, se asigna al modo de estiramiento asimétrico de Si-N 44, lo cual 

podría estar relacionado con el nitrógeno absorbido por la película durante el 

proceso de recocido. 

Por otra parte, las películas de SRO/Y-R muestran evidentes cambios con respecto 

al SRO-R. En primer lugar, se observa el desdoblamiento de la banda en 1085 cm⁻¹, 

originando dos contribuciones en 1027 y 1120 cm⁻¹ para el SRO/Y(5) mientras que 

para el SRO/Y(30) este desdoblamiento se observó en 1025 y 1116 cm⁻¹, 

respectivamente. Este comportamiento se atribuye al efecto en conjunto del itrio y 

el recocido, lo cual promueve distintos entornos químicos, variaciones en los 

ángulos del enlace Si–O–Si y formación de especies asociadas a enlaces Y-O. 

Estas modificaciones alteran la frecuencia de vibración de los enlaces Si–O–Si, 

dando lugar al desdoblamiento de la banda observado en FTIR 45,46. En cuanto a la 

intensidad, esta se ve disminuida, lo cual podría deberse a que el itrio es capaz de 

romper enlaces Si-O-Si, reduciendo así y favoreciendo la formación de Y-O 42. 

Por otra parte la banda a 484 cm⁻¹, asociada al modo de balanceo del enlace Si–

O–Si, presenta un desplazamiento hacia mayores números de onda en 
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comparación con el SRO-R. Este comportamiento se atribuye nuevamente a la 

modificación de los ángulos de enlace Si–O–Si, mientras que el decremento en la 

intensidad se atribuye a la ruptura de enlaces Si-O-Si por acción de itrio.  

No se observó la banda alrededor de 800 cm⁻¹ del enlace Si–N en ninguna de las 

muestras recocidas con itrio. Una posible explicación se relaciona con la distribución 

del itrio observada mediante TEM en las muestras no recocidas, donde se identificó 

la presencia del impurificante sobre la superficie de los Si-NCs. Si esta distribución 

se conservara después del tratamiento térmico, el itrio podría favorecer la 

pasivación de los enlaces superficiales de los Si-NCs reduciendo los sitios 

disponibles para la incorporación de nitrógeno y contribuyendo así a la ausencia de 

la banda Si-N. La contribución del itrio se observa directamente en las bandas a 395 

y 421 cm⁻¹, asociadas a enlaces Y–O. El recocido induce un reordenamiento 

estructural, lo cual se refleja en la aparición de estas nuevas señales, en contraste 

con la única banda registrada en 521 cm⁻¹ en las películas sin tratamiento térmico. 

Tabla 3.4. Posiciones de bandas vibracionales de las películas sin y con recocido de SRO 
impurificado con itrio en FTIR. 
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3.2.3 Elipsometría espectroscópica  

El análisis mediante elipsometría espectroscópica fue llevado a cabo con el fin de 

determinar los espesores e índice de refracción de las películas sin recocido de 

SRO y SRO/Y para observar si existe algún cambio debido a la impurificación con 

itrio. En la Tabla 3.5. se presentan los resultados obtenidos, los cuales fueron el 

promedio de tres mediciones realizadas a cada muestra utilizando una longitud de 

onda en el rango de 200 a 1100 nm. 

La película de SRO sin itrio presentó un índice de refracción de (n=1.56), superior 

al del SiO₂ (η ≈ 1.46), lo cual sugiere la presencia de un exceso de Si en la película, 

según la literatura 47
. Al incorporar itrio al SRO, se observó un incremento del índice 

de refracción, excepto en SRO/Y(5). Dicho comportamiento es compatible con los 

resultados de EDS obtenidos para la zona analizada de la película de SRO/Y(30), 

los cuales sugieren un mayor contenido de Si. 

Respecto a los espesores de las películas de SRO/Y, estos disminuyeron en 

comparación con el SRO. Lo anterior sugiere una modificación en la cinética de 

crecimiento de la película debido a posibles cambios en los procesos de difusión de 

los precursores sobre el sustrato, lo cual limita su espesor 48,49. Cabe señalar que 

los espesores obtenidos no fueron corroborados mediante una técnica adicional, 

por lo que esta tendencia se considera únicamente a partir de las mediciones 

elipsométricas. 

Las micrografías TEM de las películas ( Figura 3.10 y Figura 3.12) muestran 

diferencias en la microestructura entre las muestras, lo que evidencia que la 

incorporación de itrio está asociada con cambios en las características estructurales 

de las películas. Sin embargo, estos resultados no permiten establecer directamente 

el mecanismo responsable de la disminución del espesor observada por 

elipsometría. 
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Tabla 3.5. Espesores e índice de refracción de las películas de SRO/Y sin recocido. 

 

3.2.4 Fotoluminiscencia (PL)  

El análisis de PL se realizó para identificar la longitud de onda de emisión de las 

películas de SRO y SRO/Y con el fin de evaluar los cambios inducidos por la 

incorporación de itrio y relacionarlos con los mecanismos de emisión presentes.  

3.2.4.1 Películas de SRO a distintos tiempos de crecimiento 

Se analizó la emisión de las películas de SRO crecidas durante 2, 2.5 y 3 minutos 

con el objetivo de determinar el tiempo óptimo para obtener la mayor intensidad de 

emisión bajo las condiciones de depósito. Los espectros obtenidos se muestran en 

la Figura 3.16. 
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Figura 3.16. Espectros de PL de películas de SRO a distintos tiempos de crecimiento. 

En la Figura 3.16. se observa que todas las muestras depositadas sobre silicio 

presentan bandas anchas de emisión en la región visible (400–600 nm), con un 

máximo centrado en λ = 435 nm, siendo la muestra con 3 minutos de crecimiento la 

de mayor intensidad. 

Las bandas anchas en los espectros indican la existencia de diferentes 

contribuciones a la emisión total, por lo cual fueron sometidos a un proceso de 

deconvolución mediante un ajuste de funciones gaussianas 43 (Figura 3.17). En la 

Tabla 3.6. se resumen las regiones de emisión del SRO y los defectos o 

mecanismos de emisión asociados.  

 

 

400 500 600 700

0.05

0.10

0.15

0.20

0.25

0.30

0.35

0.40

0.45

In
te

n
si

d
a
d

 (
u

.a
)

Longitud de onda (nm)

100 sccm de H2 sobre Si

4
2

7

4
6

7

5
2

5

 SRO a 2 min

Ajuste multipico

400 500 600 700

0.0

0.5

1.0

1.5

2.0

2.5

3.0

3.5

In
te

si
d
a
d
 (

u
.a

)

Longitud de onda (nm)

 SRO a 2.5 min

 Ajuste multipico

4
1

4

4
3

4

4
6

1

515

100 sccm de H2 sobre Si

400 500 600 700

0

2

4

6

8

In
te

n
si

d
a
d

 (
u

.a
)

Longitud de onda (nm)

 SRO a 3 min

 Ajuste multipico

4
6

0

4
3

2

4
0

9

100 sccm de H2 sobre Si

a) b) 

c) 



Capítulo 3. Resultados y discusión 

  

 101 

Figura 3.17. Deconvolución de espectros de PL de películas de SRO depositadas durante 
a) 2, b) 2.5 y c) 3 minutos. 

La Figura 3.17 a) muestra el espectro del SRO con un crecimiento de 2 minutos, en 

la cual se observa una emisión en 427 nm, atribuida al QC de los Si-Ncs en la 

película. Lo anterior se apoya en la correlación semiempírica de la longitud de onda 

de emisión con el tamaño de los Si-Ncs mediante50:  

𝜆(𝑛𝑚) =
1240 𝑒𝑉 𝑛𝑚

1.12 𝑒𝑉 +
3.73
𝑑1.39

 

Dicha correlación corresponde a la recombinación radiativa en el Si-Nc, donde 𝑑 es 

el diámetro (en nm) y 𝜆 la longitud de onda de emisión (en nm). Esta expresión ha 

mostrado consistencia en investigaciones previas al mostrar concordancia entre el 

tamaño teórico con el tamaño real, confirmando que la emisión puede vincularse 

teóricamente con el diámetro de los Si-Ncs 28. 

Por otra parte, las emisiones en 467 y 525 nm se relacionan con defectos 

estructurales como vacancias neutras (NOV) y vacancias positivas de oxígeno 

(VO⁺), respectivamente 26,27,51,52. La emisión más intensa se presenta en 467 nm, 

denotando que la emisión asociada a defectos es dominante. Este comportamiento 

se atribuye a que, aunque existen Si-NCs, su presencia no es suficiente para que el 

QC sea el mecanismo de emisión dominante en esta película. 

Por otra parte, el espectro de PL del SRO crecido durante 2.5 minutos (Figura 3.16 

b) presenta cuatro emisiones localizadas en 414, 434, 461 y 515 nm. Estas se 

relacionan a enlaces de oxígeno débiles (WOB), QC, NOV y VO⁺, respectivamente. 

En contraste, el espectro de PL del SRO crecido durante 3 minutos (Figura 3.17 c), 

presenta tres emisiones localizadas en 409, 432 y 460 nm, relacionados con WOB, 

QC y NOV, respectivamente 26,27,51,52.  

La presencia de defectos WOB y la ausencia de VO⁺ en las películas de SRO 

crecidas durante 2.5 y 3 minutos, respectivamente, se debe a que el tiempo de 

crecimiento influye en la estructura química, dando lugar a diferentes defectos y 

cambios en su estequiometría53. En estas mismas muestras, la emisión dominante 
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corresponde al QC ya que existe un mayor cantidad de Si-Ncs como resultado de 

incrementar el tiempo de crecimiento, lo cual favorece la nucleación de Si-Ncs.54  

Este resultado es consistente con el análisis TEM realizado para la muestra de 3 

minutos (Figura 3.9), donde se observaron Si-Ncs con un diámetro promedio 

cercano a 1.7 nm, en concordancia con el tamaño teórico estimado mediante la 

Ecuación 3.3 

Al aumentar la cantidad de Si-Ncs se incrementa la probabilidad de recombinación 

radiativa, dando como resultado una mayor intensidad de emisión, como se ve en 

la Figura 3.17 c. Demostrando que las propiedades ópticas del SRO dependen del 

tiempo de crecimiento.  

La condición de 3 minutos de crecimiento, al presentar la mayor intensidad de 

emisión asociada a una posible emisión por QC, fue adoptada como referencia para 

el crecimiento de las películas de SRO/Y. 

Tabla 3.6. Posición y mecanismos de emisión asociados a películas de SRO a distintos 
tiempos de crecimiento. 

 

2 min 2.5 min 3 min

- 414 409
Enlace de O 

debil
WOB ≡Si−O··Si O enlazado de manera 

inestable entre dos 

átomos de Si

427 434 432
Confinamiento 

cuántico
QC - Formación de Si-Ncs

467 461 460
Vacancia neutra 

de O
NOV ≡Si−Si≡

Ausencia de O genera 

un enlace Si−Si

525 515 -
Vacancia de  O 

postivia
VO+ ≡Si−Si·

Ausencia de O con 

carga positiva genera 

un enlace Si−Si 

incompleto

Banda de emisión (nm)
Mecanismo Abreviación Representación Significado



Capítulo 3. Resultados y discusión 

  

 103 

3.2.4.2 Películas de SRO/Y sin recocido 

Los espectros de fotoluminiscencia de las películas de SRO y SRO/Y se presentan 

en la Figura 3.18. Se observa que todas las muestras presentan un amplio espectro 

de emisión en la región visible (400-600nm) cuya posición del máximo e intensidad 

varían con la concentración de itrio. 

La película de SRO presenta un pico máximo centrado en 434 nm, mientras que la 

incorporación de itrio provoca un desplazamiento del máximo de emisión hacia 510, 

451, 440 y 438 nm para SRO/Y(5), SRO/Y(10), SRO/Y(20) y SRO/Y(30), 

respectivamente. Además, inicialmente la intensidad disminuye respecto a la 

película de SRO, sin embargo, esta aumenta gradualmente hasta superarla en la 

muestra SRO/Y(30). 

 

Figura 3.18. Espectros de PL de películas de SRO/Y sin recocido. 

El mayor desplazamiento se observa en la muestra SRO/Y(5), cuya emisión a 510 

nm corresponde a un corrimiento al rojo respecto a la película de SRO. Conforme 
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aumenta la concentración de itrio, dicho desplazamiento comienza a atenuarse en 

SRO/Y(10) y SRO/Y(20), hasta que la película SRO/Y(30) presenta un corrimiento 

al azul, con un máximo de emisión a 438 nm, cercano al de la película de SRO (434 

nm).  

Estos cambios en la posición de la emisión podrían estar relacionados con 

variaciones en el QC de los Si-NCs, asociadas a posibles modificaciones en su 

tamaño. En las micrografías TEM se observaron diferencias en el tamaño de los Si-

NCs entre SRO/Y(5) y SRO/Y(30), sin embargo, para SRO/Y(5) únicamente se 

identificó un Si-NC, por lo que no fue posible establecer un tamaño promedio 

representativo de esta muestra. Para SRO y SRO/Y(30) se obtuvieron tamaños 

promedio de 1.755±0.33 y 1.78±0.13 nm, respectivamente. Por lo tanto, los 

resultados obtenidos permiten considerar que posibles modificaciones en el tamaño 

de los Si-NCs pudieran contribuir a cambios en el QC y, consecuentemente, en la 

posición de la emisión. Lo anterior es consistente con la teoría del QC, la cual 

establece que  Si-Ncs de mayor tamaño emiten fotones de menor energía debido a 

la reducción del ancho de banda prohibida y por lo tanto la emisión presenta un 

corrimiento al rojo 31. En contraste, una disminución en el tamaño de los Si-Ncs 

genera un corrimiento al azul como consecuencia del incremento del ancho de la 

banda prohibida.  

Aunque el máximo de emisión presenta un desplazamiento de la emisión con la 

incorporación de itrio, la amplitud de las bandas refleja la contribución de distintos 

mecanismos de emisión. Por ello, se realizó la deconvolución de los espectros, 

cuyos resultados se resumen en la Tabla 3.7. 

Las deconvoluciones (Figura 3.17) muestran que las películas SRO/Y(5) y 

SRO/Y(10) no presentan una banda atribuida al QC, lo que indica una menor 

contribución de este mecanismo y es consistente con el posible incremento en el 

tamaño de los Si-NCs. En contraste, en las muestras SRO/Y(20) y SRO/Y(30) se 

identifica nuevamente una banda asociada al QC, lo que podría relacionarse con la 

reducción progresiva en el tamaño estos y con una mayor contribución de este 

mecanismo a la emisión. En conjunto, estos resultados respaldan la interpretación 
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del desplazamiento progresivo del máximo de emisión hacia el rojo y posteriormente 

hacia el azul al aumentar su concentración.  
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Figura 3.19. Deconvolución de espectros de PL de películas de SRO y SRO/Y. 

 

Respecto a la reducción de la intensidad del máximo de emisión observada en las 

películas SRO/Y(5), SRO/Y(10) y SRO/Y(20), podría asociarse al efecto conjunto 

de una disminución de la población de los Si-NCs y  modificaciones en su tamaño 

en comparación con el SRO, lo cual reduce la probabilidad de la recombinación 

radiativa 31. En particular, esto se respalda mediante el incremento en el tamaño de 

los Si-NCs observado en la película SRO/Y(5) mediante TEM (Ver Figura 3.10). 

Por el contrario, la película de SRO/Y(30) presenta un incremento notorio en su 

intensidad, incluso superando la de la película de SRO. Este comportamiento se 

relaciona tanto a una mayor formación de Si-NCs, evidenciada en la micrografía 

TEM de la Figura 3.12, como a la influencia de la composición química circundante 

55, como se reveló en el EDS de la micrografía. En particular, se observaron posibles 

zonas con mayor concentración de itrio en las cercanías de los Si-NCs, así como la 

presencia de este elemento sobre su superficie. Lo anterior sugiere que el itrio 

podría contribuir a la pasivación de enlaces sueltos en los Si-NCs, disminuyendo 

así estos centros de recombinación no radiativos 56, lo que, en conjunto con una 

mayor cantidad de Si-Ncs, favorece el incremento de la intensidad de emisión. 

De esta manera, se puede establecer que la impurificación con itrio a bajas 

concentraciones induce una disminución inicial de la intensidad respecto al SRO, 
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acompañada de un corrimiento al rojo del máximo de las emisiones. Sin embargo, 

a una alta concentración de itrio, la intensidad supera incluso la del SRO y se 

observa un corrimiento al azul, dando lugar a una longitud de emisión semejante a 

la del SRO. 

Tabla 3.7. Bandas de emisión asociadas a mecanismos y máximo de emisión de las 

películas de SRO y SRO/Y. 

Máximo de emisión 

(nm)

Muestra WOB QC NOV VO
+ Centro E'

SBA-15 409 432 460 - - 434

SRO/Y(5) 422 - 461 - 539 510

SRO/Y(10) 423 - 462 - 533 451

SRO/Y(20) 413 444 - 502 - 440

SRO/Y(30) 412 434 463 - - 438

Banda de emisión (nm)
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3.2.4.3 Películas de SRO/Y con recocido 

El propósito del tratamiento térmico fue evaluar si existe una mejora en las 

propiedades ópticas de las películas en comparación con las muestras sin 

tratamiento térmico.  

Los espectros de fotoluminiscencia de las películas de SRO-R y SRO/Y-R se 

presentan en la Figura 3.20. y se muestran en comparativa con los espectros de las 

películas sin recocido.  

 

Figura 3.20. Espectros de PL de películas recocidas en comparativa con películas sin 
recocido. 

A partir de los espectros se observa que la película de SRO-R presenta una mayor 

intensidad de emisión respecto al SRO sin tratamiento térmico. Este incremento 

podría estar relacionado tanto con una mayor formación de Si-NCs como de 

defectos emisores así como una posible pasivación de defectos radiativos. Sin 

embargo, esta interpretación no puede confirmarse debido a que no se realizó una 

caracterización estructural después del recocido.  Se observa en el espectro que la 
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emisión del SRO-R fue aproximadamente tres veces mayor que la del SRO sin 

tratamiento térmico. 

En contraste, el tratamiento térmico produjo una disminución de la emisión en las 

películas de SRO/Y, siendo más evidente en la muestra SRO/Y(30)-R, cuya emisión 

es prácticamente nula en comparación con la de SRO/Y(30). A partir de los 

resultados obtenidos, se plantean como posible que este comportamiento podría 

asociarse con modificaciones tanto en la superficie de los Si-NCs como en la matriz 

de SRO inducidos por el recocido.  

Por un lado, de acuerdo con el análisis EDS (Figura 3.11 b) se detectó la presencia 

de itrio sobre la superficie de los Si-NCs en la zona analizada de las películas sin 

recocido. A partir de esta observación, se plantea que la presencia superficial de Y 

podría favorecer, durante el tratamiento térmico, la formación de especies Y–O, lo 

cual es consistente con los cambios observados mediante FTIR (Figura 3.15). La 

modificación de la superficie de los Si-NCs debido a la formación de estas especies 

podría alterar las condiciones de pasivación propuestas previamente y favorecer 

procesos no radiativos, contribuyendo a la disminución de la emisión. Asimismo, la 

formación de especies Y-O también podrían beneficiar a la presencia de defectos 

no radiativos en la matriz.   

Por otro lado, también se considera posible que el tratamiento térmico favorece la 

coalescencia de los Si-NCs. Este proceso podría producir cambios en su tamaño y, 

en consecuencia, reducir el QC y los defectos radiativos existentes, contribuyendo 

también a la disminución de la emisión.  

Todo lo anterior, en conjunto, favorecería a la nula emisión de las películas 

recocidas 55. 
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4. Conclusiones 

A partir de los resultados obtenidos de la investigación se emiten las siguientes 

conclusiones: 

1. Respecto a los polvos de Y/SBA-15 

 Se observaron mediante FTIR que las bandas características del SBA-15 se 

mantuvieron prácticamente inalteradas después de la impregnación, lo que 

sugiere que la incorporación del itrio no altera la red de sílice. Esta 

interpretación se respalda mediante TEM, donde se observó la preservación 

del arreglo característico, evidenciando que el proceso de impregnación no 

provoca el colapso ni la destrucción de la estructura del material. 

 El análisis FTIR mostró una atenuación de la banda asociada al grupo 

funcional Si–OH, indicio del anclaje del itrio en el SBA-15. 

 El análisis de PL proporcionó evidencia de la incorporación de itrio en el SBA-

15, debido al corrimiento hacia longitudes de onda mayores y a la 

disminución de la intensidad de emisión observados respecto al SBA-15. 

2. Respecto a las películas de SRO/Y 

 El tiempo de depósito influyó en las propiedades ópticas de las películas de 

SRO. En particular, las muestras depositadas durante 3 minutos presentaron 

una mayor intensidad de emisión que aquellas obtenidas en 2 minutos, lo 

que podría estar asociado a una mayor formación de Si-NCs y defectos 

radiativos. 

 Se encontró que las mejores características ópticas del SRO se obtuvieron 

con un tiempo de crecimiento de 3 minutos, 100 sccm de H₂, 2 cm de 

distancia filamento-sustrato y 1 cm de distancia filamento-fuente. 

 Se encontró que la muestra SRO/Y(30) presentó la mayor intensidad de 

emisión, obtenida bajo las mismas condiciones de depósito del SRO. 

 El análisis EDS demostró la presencia de itrio en la región analizada, 

encontrándose tanto en la matriz como sobre la superficie de los Si-Nc de 

dicha región.  
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 El análisis FTIR reveló modificaciones en las bandas asociadas a los enlaces 

Si–O–Si, así como una contribución alrededor de 520 cm⁻¹ atribuida 

tentativamente a enlaces Y–O, lo que indica que la incorporación del itrio 

modifica el entorno químico de la matriz de SRO. 

 Los espesores de las películas fueron menores en las muestras impurificadas 

con itrio, con valores de 50–91 nm, en comparación con los 264 nm del SRO, 

lo que sugiere que el itrio podría influir en la cinética de crecimiento, 

posiblemente debido a cambios en la difusión de los precursores durante el 

proceso de crecimiento. 

 Las muestras SRO/Y(5), SRO/Y(10) y SRO/Y(20) presentaron una menor 

emisión en comparación con el SRO. Este comportamiento podría estar 

relacionado con una reducción de los sitios de nucleación de Si-NCs inducida 

por el itrio durante el depósito, lo que daría lugar a un mayor tamaño y menor 

cantidad aparente de Si-Ncs, como se observó mediante TEM para la 

muestra SRO/Y(5), disminuyendo así el efecto de QC y a su vez la cantidad 

de defectos radiativos.  

 La muestra SRO/Y(30) presentó una emisión superior a la del SRO. Este 

comportamiento podría atribuirse a que una mayor incorporación de itrio 

favorecería la generación de estrés en la matriz y debido a esto la formación 

de un mayor número de Si-NCs, observado por TEM. Adicionalmente, el 

análisis EDS mostró una mayor concentración de silicio en la zona analizada, 

lo que podría sugerir una mayor incorporación de este elemento durante el 

depósito y, por consiguiente, una mayor disponibilidad de silicio para la 

formación de Si-NCs. Asimismo, la presencia de itrio sobre la superficie de 

los Si-NCs, evidenciada por EDS, sugiere un posible efecto de pasivación. 

Lo anterior en conjunto contribuiría a la mejora de la emisión 

 El recocido de las películas produjo una disminución de la emisión en 

comparación con las películas SRO/Y sin recocer. Este comportamiento 

podría estar asociado a una mayor formación de enlaces Y–O observada 

mediante FTIR y a un posible efecto de coalescencia de los Si-Ncs. 
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Las principales aportaciones de esta tesis se resumen en los siguientes puntos:  

 La impregnación húmeda del SBA-15 con itrio se realizó empleando 

únicamente agua como disolvente, aprovechando la solubilidad del acetato 

de itrio en este medio. 

 Se conservó la estructura mesoporosa del SBA-15 postimpregnación, lo cual 

permite utilizar al SBA-15 como fuente sólida para el crecimiento de películas 

de SRO/Y ya que así se evita su pérdida prematura durante el depósito. 

 Se consiguió mejorar la emisión del SRO mediante la incorporación de itrio. 

En particular, la muestra SRO/Y(30) presentó señal de PL máxima 

aproximadamente tres veces mayor bajo las condiciones instrumentales 

empleadas. 

 La mejora de la emisión de la muestra SRO/Y(30) antes del recocido pone 

de manifiesto el potencial de obtener películas emisoras sin necesidad de 

tratamientos térmicos adicionales. 

 Los resultados obtenidos muestran que la impurificación del SRO con itrio 

establece una estrategia viable para modificar sus propiedades ópticas.  

 Las películas de SRO impurificadas con itrio presentan potencial como 

materiales con mayor capacidad de emisión de luz en la región visible, 

particularmente SRO/Y(30), que presentó un incremento de la intensidad de 

emisión respecto al SRO. 
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5. Trabajo a futuro 

 Realizar análisis de XPS en las películas sin y con recocido para determinar 

el estado de oxidación con el fin de comprender mejor su papel en los 

cambios ópticos observados. 

 Realizar la microscopia TEM a las películas recocidas para conocer su 

estructura. 

 Caracterizar los polvos mediante absorción de nitrógeno para corroborar la 

incorporación de itrio y conocer el cambio en el volumen de poro. 

 Realizar tratamientos térmicos a diferentes temperaturas para analizar el 

cambio en la emisión óptica de las películas mediante PL. 

 Investigar si el uso del Y(30)/SBA-15 continúa favoreciendo el incremento en  

la intensidad de emisión del SRO a un tiempo de crecimiento inferior a 3 

minutos 

 Evaluar el efecto de utilizar SBA-15 impregnado con una mayor cantidad de 

itrio sobre la emisión fotoluminiscente de las películas de SRO. 
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    E  g  ( e V ) = 1 . 12   e V +   3 . 73  d    ( n m )  1 . 39


    E  g


    E  g 0


  ( O −   S ⅈ ¨ − O )


    1 )   5   H 2    ( g ) → 10   H   ( g )


    2 )   2 S i O 2    ( s ) + 10   H    ( g ) → S i O    ( g ) + S i   H 4    ( g ) + 3     H 2 O   ( g )


    3 )   H 2 O    ( g )   ⇌ H  ( g ) + O H    ( g )


  4 )     S i H 4    ( g ) + O H    ( g ) → S i   H 3    ( g ) +     H 2 O   ( g )


  5 )   S i O    ( g ) + O H    ( g ) → S i   O 2    ( g ) + H   ( g )


  6 )   S i   O 2    ( g ) +   H 2 O    ( g ) → S i O ( O H )    ( s ) + O H   ( g )


  7 )   S i O  ( O H )  ( s ) + S i   H 3    ( g ) → S i   H 2    ( s ) + S i   O 2    ( s ) +   H 2   ( g )


  7 )   S i O  ( O H )  ( s ) + S i   H 3    ( g ) → S i   H 2    ( s ) + S i   O 2    ( s ) +   H 2   ( g )


  8 )   S i   H 2    ( s ) + S i O  ( O H )  ( s ) → S i H  ( s ) + S i   O 2    ( s ) +   H 2   ( g )


  8 )   S i   H 2    ( s ) + S i O  ( O H )  ( s ) → S i H  ( s ) + S i   O 2    ( s ) +   H 2   ( g )


  9 )   S i H    ( s ) + S i O  ( O H )  ( s ) → S i  ( s ) + S i   O 2    ( s ) +   H 2   ( g )


    H 2 O +     H 2   S O 4 →  H 3  O +   +         H S O 4 − 


  2  H 3  O +   +   N a 2 S i   O 3 →     2 N a  + +   H 2 O +     H 4   S i O 4  


    H 4   S i O 4 ⇌   H + +     H 3 S i   O 4 −


    ±  


    A =   − l o g 10  ( T ) .  


   


    S i O  x → ( 1 −   x 2 ) S i +  (   x 2 )   S i O 2


  𝜈 =   𝜈 0 sin ⁡ 𝜃


  𝜃  


    𝜈 0 = 1117   c  m  − 1


  𝜆  ( n m ) =   1240   e V   n m  1 . 12   e V +   3 . 73    d  1 . 39

